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ΕΥΧΑΡΙΣΤΙΕΣ 
Στα πλαίσια της εκπόνησης της παρούσας Μεταπτυχιακής Διπλωµατικής Εργασίας, θα ήθελα να 
ευχαριστήσω καταρχήν τον Επιβλέποντα Καθηγητή µου Δρ. Δηµήτριο Ε. Μανωλάκο, Καθηγητή του 
Τοµέα Τεχνολογίας των Κατεργασιών της Σχολής Μηχανολόγων Μηχανικών του Εθνικού Μετσόβιου 
Πολυτεχνείου (Ε.Μ.Π.), για την αµέριστη συµπαράσταση και βοήθεια που µου προσέφερε σε όλα τα 
στάδια προετοιµασίας, ανάπτυξης και συγγραφής της Εργασίας, παίζοντας πολύ σηµαντικό ρόλο στην 
προσπάθειά µου να αντιµετωπίσω επιτυχώς τις όποιες δυσκολίες παρουσιάστηκαν στο υπόψη χρονικό 
διάστηµα. 
 
Κατά δεύτερον, θα ήθελα να απευθύνω τις θερµές µου ευχαριστίες στην Υποψήφια Διδάκτορα Ε.Μ.Π. 
Παναγιώτα Κοράλλη, η οποία µε βοήθησε σε πολύ σηµαντικό βαθµό σε πολλά και ποικίλα θέµατα που 
έχουν να κάνουν µε την Εργασία, όπως είναι η διερεύνηση της βιβλιογραφίας, η ανάλυση και 
αξιολόγηση των πειραµατικών αποτελεσµάτων αλλά και η εξοικείωση µε στοιχεία που αφορούν την 
ανάπτυξη του υπολογιστικού κώδικα προσοµοίωσης των υπό µελέτη φαινοµένων και διεργασιών.  
 
Στη συνέχεια, θα ήθελα να ευχαριστήσω τον κ. Μιχάλη Κοµπίτσα, Διευθυντή Ερευνών στο Ινστιτούτο 
Θεωρητικής και Φυσικής Χηµείας του Εθνικού Ιδρύµατος Ερευνών (ΕΙΕ), ο οποίος βοήθησε τα µέγιστα 
στη βέλτιστη δυνατή προετοιµασία και ρύθµιση της πειραµατικής διάταξης που απαιτήθηκε για την 
καλύτερη δυνατή και ανεµπόδιστη διεκπεραίωση των πειραµάτων που ελήφθησαν υπόψη στην Εργασία. 
 
Επίσης, δε θα µπορούσα να παραλείψω και τη συνδροµή των Καθηγητών και Διδασκόντων των 
οποίων τα µαθήµατα παρακολούθησα κατά τη διάρκεια της επταετούς φοίτησής µου στο Ε.Μ.Π. (πέντε 
(5) χρόνια ως Προπτυχιακός Φοιτητής της Σχολής Μηχανολόγων Μηχανικών και δύο (2) ως 
Μεταπτυχιακός Φοιτητής του Διατµηµατικού Προγράµµατος Μεταπτυχιακών Σπουδών (Δ.Π.Μ.Σ.) 
«Επιστήµη και Τεχνολογία Υλικών»), µε κυριότερους τον κ. Κωνσταντίνο Χαριτίδη,  Καθηγητή της 
Σχολής Χηµικών Μηχανικών (Τοµέας Επιστήµης και Τεχνικής των Υλικών) και τον κ. Κωνσταντίνο 
Κυριακόπουλο, Καθηγητή της Σχολής Μηχανολόγων Μηχανικών (Τοµέας Μηχανολογικών Κατασκευών 
και Αυτοµάτου Ελέγχου), των οποίων οι διαλέξεις και παραδόσεις µαθηµάτων σε Κατεργασίες Υλικών 
µε Δέσµες Υψηλής Ενέργειας και Προγραµµατισµό σε ΜATLAB αντίστοιχα, αποδείχθηκαν πολύ 
χρήσιµες στην προσπάθεια ολοκλήρωσης της υπό εκπόνηση µελέτης. 
 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  5	  
	  
Τέλος, θα ήθελα να πω ένα πολύ µεγάλο ευχαριστώ στην οικογένειά µου, η οποία µε στήριξε από την 
πρώτη στιγµή που ανέλαβα την Εργασία, µε ενθάρρυνε να πετύχω το καλύτερο δυνατό αποτέλεσµα στη 
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ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  6	  
	  
ΠΕΡΙΛΗΨΗ 
 
Η παρούσα εργασία εκπονήθηκε στα πλαίσια της απόκτησης του Μεταπτυχιακού Διπλώµατος 
Ειδίκευσης (Μ.Δ.Ε.) στην Επιστήµη και Τεχνολογία Υλικών, από το αντίστοιχο Διατµηµατικό 
Πρόγραµµα Μεταπτυχιακών Σπουδών (Δ.Π.Μ.Σ.) του Εθνικού Μετσόβιου Πολυτεχνείου (Ε.Μ.Π.). 
Σκοπός αυτής είναι η µελέτη και ανάλυση του µηχανισµού φωτοαποδόµησης µεταλλικών υλικών, λόγω 
της αλληλεπίδρασής τους µε την ακτινοβολία Laser. Η ανάλυση αυτή γίνεται τόσο σε πειραµατικό όσο 
και σε θεωρητικό (υπολογιστικό) επίπεδο, µε σκοπό την όσο το δυνατό πληρέστερη και πιο λεπτοµερή 
διερεύνηση διαφόρων πτυχών του υπόψη φαινοµένου. 
 
Η αφαίρεση υλικού µε χρήση ακτινοβολίας Laser είναι µία πολύ σηµαντική και ενδιαφέρουσα 
διεργασία, στην οποία αξίζει να δοθεί ιδιαίτερη προσοχή στα πλαίσια της µελέτης των µικρο- και νανο-
κατεργασιών των µεταλλικών υλικών. Πρόκειται για µία διεργασία που, κατά τα τελευταία χρόνια, 
βρίσκει σπουδαία εφαρµογή σε ένα µεγάλο εύρος από εργαστηριακές και βιοµηχανικές εφαρµογές. 
Πολλές είναι οι κατεργασίες των οποίων η ολοκλήρωση βασίζεται σε σηµαντικό βαθµό στην 
αλληλεπίδραση του υλικού µε µία δέσµη Laser και την αποβολή του λόγω της παραπάνω 
αλληλεπίδρασης, όπως είναι η εγχάραξη (scribing), η µικρο-διάτρηση (micro-drilling) αλλά και η 
παλµική εναπόθεση µε Laser (Pulsed Laser Deposition – PLD). Η αφαίρεση υλικού µε Laser έχει τη 
δυνατότητα να επιτύχει πολύ υψηλή ακρίβεια κοπής και να οδηγήσει σε επιφάνειες µε άκρως 
ικανοποιητικά χαρακτηριστικά όσον αφορά την ποιότητά τους, έχει όµως ως εµφανές µειονέκτηµα τη 
µερική αλλοίωση της δοµής και των ιδιοτήτων του υλικού, οδηγώντας µε αυτό τον τρόπο σε προϊόντα 
κατεργασίας µε διαφορετικά χαρακτηριστικά από τα επιθυµητά. Η συγκέντρωση µεγάλων ποσών 
πυκνότητας ενέργειας της ακτινοβολίας Laser πάνω στο υλικό προκαλεί την ταχύτατη θέρµανσή του, µε 
αποτέλεσµα την τήξη και εξάχνωση ατόµων του υλικού, αλλά και τη δηµιουργία θερµικά επηρεασµένων 
ζωνών (Heat-Affected Zones - HAZ), τόσο λόγω της αύξησης της θερµοκρασίας αυτής καθαυτής, όσο 
και λόγω διάχυσης θερµότητας διαµέσου του υλικού. Η διαδικασία που ακολουθείται από την 
πρόσπτωση της ακτινοβολίας Laser πάνω στο υλικό έως και την τελική αφαίρεσή του, απαντάται στη 
βιβλιογραφία µε τον όρο φωτοαποδόµηση, ο οποίος θα χρησιµοποιηθεί σε µεγάλη έκταση και εδώ. 
 
Με σκοπό την αξιόπιστη και αποτελεσµατική µελέτη του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης πάνω σε 
µέταλλα, διεξάγεται αρχικά η πειραµατική πραγµατοποίησή του πάνω σε πραγµατικά µεταλλικά δοκίµια, 
ενώ στη συνέχεια καταστρώνεται ένας υπολογιστικός κώδικας στο λογισµικό προγραµµατισµού µε Η/Υ 
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MATLAB, ώστε να γίνει εµβάθυνση στο φαινόµενο και σύγκριση, όπου είναι δυνατό, µε τα πειραµατικά 
αποτελέσµατα. Ο κώδικας που αναπτύχθηκε είναι βασισµένος πάνω στην υπολογιστική µέθοδο της 
Μοριακής Δυναµικής (Molecular Dynamics – MD). Πρόκειται για µία αιτιοκρατική µέθοδο 
προσοµοίωσης, που στηρίζεται στην επίλυση του δεύτερου νόµου του Νεύτωνα, µε σκοπό την 
παρακολούθηση της κίνησης τον ατόµων ενός συστήµατος (π.χ. µίας κρυσταλλικής δοµής) µέσα σε αυτό. 
Τα µοντέλα Μοριακής Δυναµικής έχουν τη δυνατότητα να υπολογίσουν, εκτός από τα κινηµατικά 
χαρακτηριστικά των ατόµων, τις ενέργειες και τις θερµοκρασίες που αυτά αποκτούν, ως αποτέλεσµα των 
αλληλεπιδράσεων τόσο µεταξύ τους, όσο και µε τη δέσµη του Laser, κατά κύριο λόγο. Με λίγα λόγια, 
ολόκληρη η συµπεριφορά των ακτινοβολούµενων σωµατιδίων µπορεί να προσοµοιωθεί µε ένα επαρκές 
και προσεκτικά καταστρωµένο µοντέλο MD. Χάρη στην υψηλή ικανότητα εξαγωγής αποτελεσµάτων που 
παρουσιάζει αυτή η µέθοδος, έχουµε τη δυνατότητα να υπολογίσουµε πολύ σηµαντικές ποσότητες που 
σχετίζονται µε το υπό µελέτη φαινόµενο, όπως είναι ο αριθµός των απορροφούµενων φωτονίων από το 
υλικό, η θερµοκρασία που αυτό αποκτά, η κατανοµή αυτής στο χώρο (τόσο στην κυρίως 
ακτινοβολούµενη περιοχή όσο και στις θερµικά επηρεασµένες ζώνες), αλλά και το βάθος 
φωτοαποδόµησης που προκαλείται από την προσπίπτουσα ακτινοβολία. Στα πλαίσια της ανάλυσής µας, 
θα δώσουµε έµφαση στην ακτινοβόληση µεταλλικών υλικών µε βραχείς παλµούς Laser, των οποίων η 
διάρκεια κυµαίνεται στην περιοχή των µερικών nanosecond (ns), ή δισεκατοµµυριοστών του 
δευτερολέπτου. 
 
Το βασικότερο συµπέρασµα που εξάγεται µέσα από την παρούσα Εργασία είναι ότι τόσο ο 
µηχανισµός αφαίρεσης υλικού, όσο και το τελικώς επιτεύξιµο βάθος φωτοαποδόµησης, εξαρτώνται 
έντονα από την πυκνότητα ενέργειας του παλµού που προσπίπτει πάνω στο υλικό. Μέσα από τα 
αποτελέσµατα που τελικώς λαµβάνονται, µπορούν να προβλεφθούν ορισµένα σηµαντικά χαρακτηριστικά 
του φαινοµένου, αλλά και να χρησιµοποιηθούν ως βάση για µελλοντικές προσπάθειες βελτιστοποίησης 
της διαδικασίας υπολογιστικής µοντελοποίησής του. 
 
Στο Κεφάλαιο 1, γίνεται µία πρώτη αναφορά και συνοπτική ανάλυση διαφόρων εννοιών και βασικών 
στοιχείων που έχουν να κάνουν µε την ακτινοβολία Laser και τις κατεργασίες που µπορούν να 
πραγµατοποιηθούν µε τη βοήθειά της. 
 
Το Κεφάλαιο 2 εµβαθύνει περισσότερο στην έννοια της φωτοαποδόµησης µε χρήση Laser (Laser 
Ablation) και στους µηχανισµούς µε τους οποίους αυτή σχετίζεται. Παρατίθεται µία σειρά από 
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µαθηµατικές σχέσεις και µοντέλα που έχουν χρησιµοποιηθεί στη διεθνή βιβλιογραφία για την 
ενδελεχέστερη περιγραφή και κατανόηση του φαινοµένου. 
 
Το Κεφάλαιο 3 αναφέρεται αρχικά σε διάφορες µεθόδους προσοµοίωσης φαινοµένων και 
πειραµατικών διαδικασιών, ενώ εστιάζει κατά βάθος στη µέθοδο της Μοριακής Δυναµικής, τα 
χαρακτηριστικά της, τις εφαρµογές της και επιλεγµένα παραδείγµατα χρήσης της σε παρελθοντικές 
µελέτες. 
 
Το Κεφάλαιο 4 ασχολείται µε τη βήµα-βήµα ανάπτυξη ενός αξιόπιστου και ταυτόχρονα πλήρους 
υπολογιστικού κώδικα Μοριακής Δυναµικής, ικανού να περιγράψει τη διαδικασία της φωτοαποδόµησης 
και να χρησιµοποιηθεί από µελλοντικούς µελετητές στο προγραµµατιστικό περιβάλλον που τους 
ενδιαφέρει. 
 
Το Κεφάλαιο 5 βασίζεται πάνω στην ανάλυση του προηγούµενου Κεφαλαίου, προκειµένου να 
καταστρωθεί ο προαναφερθείς υπολογιστικός κώδικας στη MATLAB, ώστε η εκτέλεσή του να µας 
δώσει τα αποτελέσµατα που επιθυµούµε. 
 
Το Κεφάλαιο 6 παρουσιάζει και σχολιάζει την πειραµατική διαδικασία που ακολουθήθηκε στο 
Ινστιτούτο Θεωρητικής και Φυσικής Χηµείας του Εθνικού Ιδρύµατος Ερευνών (ΕΙΕ), πάνω σε λεπτά 
µεταλλικά υµένια, στα οποία µελετήθηκαν τα χαρακτηριστικά που σχετίζονται µε τη φωτοαποδόµησή 
τους, έπειτα από την εφαρµογή παλµών µονοχρωµατικής δέσµης Laser πάνω σε αυτά. 
 
Στο Κεφάλαιο 7, γίνεται παράθεση και εξέταση των αποτελεσµάτων που έχουν προκύψει από την 
εκτέλεση του υπολογιστικού κώδικα που αναπτύχθηκε στο Κεφάλαιο 5, και διεξάγει, όπου αυτό είναι 
εφικτό, συγκρίσεις µε τα πειραµατικά δεδοµένα. Από τα παραπάνω αποτελέσµατα, θα ληφθούν στοιχεία 
ικανά να µας βοηθήσουν να µελετήσουµε τους µηχανισµούς που οδηγούν στη φωτοαποδόµηση των 
µεταλλικών υλικών. 
 
Τέλος, το Κεφάλαιο 8 είναι αφιερωµένο στην εξαγωγή γενικών συµπερασµάτων για την παρούσα 
ανάλυση αλλά και στην παράθεση προτάσεων για περαιτέρω µελέτη και βελτιστοποίηση της 
πειραµατικής και θεωρητικής διερεύνησης του φαινοµένου στο µέλλον. 
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ABSTRACT 
 
The present paper has been written with concern to the acquisition of the Postgraduate Specialization 
Diploma (MSc Taught) in Materials Science and Technology, from the respective Interdepartmental 
Postgraduate Study Program of the National Technical University of Athens (NTUA). Its aim is to study 
and analyze the mechanism of Laser Ablation in metals, as a result of their interaction with Laser 
radiation. This analysis is undertaken both experimentally and theoretically (computationally), in an 
attempt to investigate, in the fullest and most detailed possible manner, various aspects of the 
phenomenon in discussion. 
 
Material removal using Laser radiation is a very important and interesting process, which deserves 
special attention when it comes to the study of micro- and nano-machining of metallic materials. It is a 
process that has been greatly applied in a broad spectrum of laboratory and industrial applications. 
Numerous are the manufacturing processes whose completion is principally based on the interaction of a 
material with a Laser beam, and its removal due to the aforementioned interaction, including scribing, 
micro-drilling and pulsed Laser deposition (PLD) just to mention a few. The removal of material using 
Laser radiation has the possibility of leading to high cutting precision and form surfaces that possess 
rather satisfactory characteristics with regards to their quality; however, its apparent disadvantage is the 
partial distortion of the material’s properties and structure, making the manufacturing products possess 
different features than the ones desired. The concentration of large amounts of Laser radiation on the 
material causes its extremely fast heating, something that leads to the fusion and sublimation of certain 
atoms of the material, as well as the formation of heat-affected zones (HAZ), both because of the 
temperature increase itself and the diffusion of heat across the material. The procedure that is being 
followed from the incidence of Laser radiation on the material to its eventual removal, is found in 
bibliographical sources under the term Laser Ablation, which is also going to be used very frequently in 
our current analysis. 
 
In order to reliably and efficiently study the Laser ablation phenomenon on metals, its experimental 
realization on actual metallic specimens is initially carried out, followed by the construction of a 
computational code using the MATLAB computer programming software, so that a deep insight is 
performed into this phenomenon and a comparison is done with experimental results, where this is 
possible. The code that has been developed is based on the computational Molecular Dynamics (MD) 
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method. This term refers to a deterministic simulation method, established on Newton’s second law and 
aiming to monitor the movement of a system’s atoms (e.g. a crystalline structure) inside the system itself. 
Molecular Dynamics models have the ability to compute, besides the kinematic characteristics of atoms, 
the energies and temperatures they acquire, as a consequence of both their in-between interactions, but 
also of their interactions mainly with the Laser beam. In a nutshell, the entire behavior of the irradiated 
particles can be simulated using a sufficient and carefully planned MD model. Thanks to the method’s 
high capability of producing results, it is possible for us to calculate very important quantities related to 
the phenomenon under investigation, such as the number of absorbed photons from the material, the 
temperature it acquires, its distribution in space (both inside the mainly irradiated area and across the 
heat-affected zones), and the ablation depth caused by the incident radiation. In terms of our analysis, we 
are going to emphasize on the irradiation of metallic materials with short Laser pulses, whose duration is 
equal to a few nanoseconds (ns), or billionths of a second. 
 
The major conclusion that is being drawn from within the present paper is that both the mechanism of 
material removal and the ablation depth that is finally attained, are strongly dependent on the fluence 
(energy density) of the incident Laser pulse on the material. Through the results that are finally obtained, 
various characteristics of the phenomenon can be predicted and used as a basis for future endeavors in 
optimizing the procedure of its computational modeling. 
 
In Chapter 1, a first reference and brief analysis of diverse definitions and basic elements related to 
Laser radiation is being made, combined with the manufacturing processes that can be carried out with its 
help. 
 
Chapter 2 presents, in greater depth, the concept of Laser Ablation and its relevant mechanisms. A 
series of mathematical relations and models used in international bibliographical sources of the past is 
also introduced, for a more thorough description and comprehension of the phenomenon. 
 
Chapter 3 initially refers to various simulation methods for phenomena and experimental procedures, 
while principally focusing on the Molecular Dynamics method, its characteristics, its applications and 
selected examples of its use in past studies. 
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Chapter 4 has to do with the step-by-step development of a reliable and simultaneously complete 
computational Molecular Dynamics code, which is capable of describing the process of Laser Ablation 
and being used by future analysts in the programming environment of their interest. 
 
Chapter 5 is based on the analysis of the previous Chapter, in an attempt to build the aforementioned 
computational code on MATLAB, so that its execution can lead to the desired results. 
 
Chapter 6 presents and comments on the experimental procedure followed inside the Institute of 
Theoretical Physics and Chemistry of the Greek National Research Foundation, on thin metallic films, on 
which their ablation-related characteristics have been studied, after the application of monochromatic 
Laser beam pulses on them. 
 
Chapter 7 comprises the presentation and investigation of the results that derive from the execution of 
the computational code that has been developed in Chapter 5, and performs, where applicable, 
comparisons with the experimental data. The above results may serve as bases from which we can extract 
several elements that are capable of helping us study the mechanisms that lead to the ablation of metallic 
materials. 
 
Finally, Chapter 8 is devoted to drawing general conclusions for our present analysis, as well as the 
presentation of proposals for further study and optimization of the phenomenon’s experimental and 
theoretical investigation in the future. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  1 
 
1. ΑΚΤΙΝΕΣ LASER ΚΑΙ ΑΛΛΗΛΕΠΙΔΡΑΣΗ ΑΥΤΩΝ ΜΕ ΤΗΝ ΥΛΗ: 
ΒΑΣΙΚΑ ΣΤΟΙΧΕΙΑ ΚΑΙ ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΑ – ΕΜΦΑΣΗ ΣΤΗΝ 
ΠΕΡΙΟΧΗ ΤΩΝ ΜΕΤΑΛΛΙΚΩΝ ΥΛΙΚΩΝ 
 
1.1.  Η χρησιµότητα των ακτίνων Laser σε διάφορες κατεργασίες και εφαρµογές 
Κατά τα γνωστά από τη θεωρία των Κατεργασιών µε Δέσµες Μεγάλης Ενέργειας [21][28][Ε1], ο όρος 
LASER αποτελεί ακρωνύµιο για τη φράση Light Amplification by Stimulated Emission of Radiation, 
ένας όρος που καθιερώθηκε από τον Gordon Gould το 1959 και ο οποίος αποδίδεται στα ελληνικά ως 
ενίσχυση φωτός µε εξαναγκασµένη εκποµπή ακτινοβολίας. Πρόκειται για ακτίνες φωτός που παράγονται 
µέσω µιας διαδικασίας οπτικής ενίσχυσης που βασίζεται στην εξαναγκασµένη εκποµπή φωτονίων. Οι 
ακτίνες αυτές χαρακτηρίζονται από διάφορα µήκη κύµατος που δεν περιορίζονται µόνο στην περιοχή του 
ορατού φωτός (390-750 nm) περίπου, αλλά µπορούν να βρίσκονται και σε περιοχές µικρότερου 
(υπεριώδεις ακτίνες, ακτίνες-Χ κλπ.) ή και µεγαλύτερου (υπέρυθρες ακτίνες, µικροκύµατα, ραδιοκύµατα 
κλπ.) µήκους κύµατος. Οι ακτίνες αυτές µπορούν είτε να εστιάζονται σε πολύ µικρές επιφάνειες, 
προκαλώντας µε αυτό τον τρόπο έντονη ακτινοβόληση, είτε µπορούν να ενσωµατωθούν σε δέσµες 
χαµηλής απόκλισης ώστε να επιτευχθεί συγκέντρωση ισχύος σε µεγαλύτερη επιφάνεια. 
Οι λέξεις που περιγράφουν το ακρωνύµιο LASER µάς οδηγούν στη διαπίστωση ότι, όταν ένα υλικό µε 
συγκεκριµένο µοτίβο ενεργειακών σταθµών κλείνεται µέσα σε µία συντονιζόµενη κοιλότητα, η 
ακτινοβολία που προσπίπτει σε αυτό ενισχύεται επαρκώς µέσω µίας διαδικασίας εξαναγκασµένης 
αντίδρασης, και παρουσιάζει ορισµένες σαφώς διαφορετικές και ενδιαφέρουσες ιδιότητες από τις 
συµβατικές δέσµες φωτός, όπως τονίζεται στη βιβλιογραφία [41]. 
Στα πλαίσια ενός µεγάλου εύρους εφαρµογών στη σύγχρονη βιοµηχανία, η χρήση των ακτίνων Laser, 
αλλά και των κατεργασιών που τις ενσωµατώνουν, γίνεται ολοένα και δηµοφιλέστερη στις µέρες µας. 
Χάρη στα Laser µπορούµε να επεξεργαστούµε διάφορα υλικά όπως µέταλλα, κεραµικά, γυαλιά, 
πλαστικά και σύνθετα υλικά, επεµβαίνοντας αποτελεσµατικά σε διάφορα χαρακτηριστικά τους (π.χ. 
γεωµετρία, διαστάσεις, τραχύτητα και ποιότητα επιφάνειας κ.ο.κ.).  
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Οι κατεργασίες µε χρήση Laser µπορούν να καταταγούν σε τρεις κατηγορίες, ανάλογα µε το 
µηχανισµό που διέπει την αλληλεπίδραση της δέσµης µε το υλικό: 
• Κατεργασίες συνένωσης ή πρόσθεσης υλικού [29][30], 
• Κατεργασίες τροποποίησης των ιδιοτήτων ενός υλικού [31]-[34], 
• Κατεργασίες αφαίρεσης ή αποβολής υλικού [35]-[40]. 
Στα πλαίσια της παρούσας µελέτης µας, θα δώσουµε έµφαση στις κατεργασίες µε Laser που έχουν ως 
σκοπό την αποβολή υλικού. Στην περίπτωση των Laser, αντίθετα µε τις συµβατικές κατεργασίες 
αποβολής υλικού, δεν εµφανίζονται διάφορα προβλήµατα όπως η φθορά και η θραύση των εργαλείων, οι 
παραµορφώσεις στις εργαλειοµηχανές και οι δονήσεις κατά τη διάρκεια της κατεργασίας. Αυτά τα 
προβλήµατα ενδέχεται να έχουν πολύ αρνητική επίδραση σε ολόκληρη την κατεργασία και να µην 
επιφέρουν τα επιθυµητά αποτελέσµατα. Η χρήση Laser για τις κατεργασίες επιτρέπει την αποφυγή 
τέτοιου είδους προβληµάτων, ενώ ταυτόχρονα µεγιστοποιεί το ποσοστό αφαίρεσης υλικού και 
εξασφαλίζει βέλτιστη ποιότητα επιφάνειας και ακρίβεια στα χαρακτηριστικά που θέλουµε να 
προσδώσουµε στο υλικό. Επιπλέον, οι κατεργασίες µε χρήση Laser πλεονεκτούν έναντι των συµβατικών 
στο ότι χαρακτηρίζονται από πολύ καλύτερη σχέση κόστους – απόδοσης, λόγω της δυνατότητας 
παραγωγής εξαρτηµάτων και προϊόντων υψηλής ποιότητας µε σχετικά χαµηλό κόστος. Μάλιστα, καθώς 
η τεχνολογία των πηγών Laser µικρού κόστους σταδιακά αναπτύσσεται, επηρεάζεται συνακόλουθα η 
βιοµηχανική χρήση διαφόρων από τις αντίστοιχες κατεργασίες. Κάτι τέτοιο έχει σαν θετική συνέπεια την 
περαιτέρω βελτίωση της σχέσης κόστους – απόδοσης στις κατεργασίες µε Laser. 
Με τη βοήθεια µιας δέσµης Laser µπορούµε να προκαλέσουµε διάτρηση, κοπή, χάραξη, συγκόλληση 
και θερµική επεξεργασία σε ένα υλικό χρησιµοποιώντας κατά βάση την ίδια διάταξη Laser και 
ακολουθώντας την ίδια ακριβώς προετοιµασία (setup) πάνω σε αυτή. Αυτό προφανώς δε σηµαίνει ότι δε 
χρειάζεται να γίνουν παρεµβάσεις στα παραπάνω για κάθε διαφορετική διεργασία. Παρ’όλα αυτά, οι 
παρεµβάσεις που θα πραγµατοποιηθούν είναι εν γένει µικρής έκτασης και περιορίζονται απλά στη 
µεταβολή κάποιων κοινών παραµέτρων. 
Οι κατεργασίες αποβολής υλικού µε χρήση Laser µπορούν να χρησιµοποιηθούν σε ένα πλήθος 
βιοµηχανικών και επιστηµονικών πεδίων, όπως αυτά της εµβιοµηχανικής, της χειρουργικής και της 
µικροεπεξεργασίας. Επίσης, χρησιµοποιούνται για τη δηµιουργία τρισδιάστατων µορφών. Πάντως, δεν 
είναι όλες οι παραπάνω εφαρµογές εξίσου ανεπτυγµένες και δηµοφιλείς στη βιοµηχανία, κάτι που 
συµβαίνει για δύο πιθανούς λόγους: είτε επειδή τα πλεονεκτήµατά τους σε σχέση µε ανταγωνιστικές 
διεργασίες είναι περιορισµένα, είτε επειδή βρίσκονται σε πειραµατικό στάδιο και δεν έχουν θεµελιωθεί 
επαρκώς για βιοµηχανική χρήση.  
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Οι κατεργασίες αποβολής υλικού µε χρήση Laser αποτελούν από µόνες τους µία καθιερωµένη 
οικογένεια κατεργασιών. Η δέσµη που χρησιµοποιείται για την ακτινοβόληση της επιφάνειας – στόχου 
µπορεί να είναι είτε συνεχούς κύµατος είτε παλµική, ενώ το µήκος κύµατος της δέσµης αυτής µπορεί να 
κυµανθεί από κλάσµατα του µm έως και δεκάδες µm. Καθώς η δέσµη αυτή επιδρά στο υλικό, ορισµένη 
ποσότητα της ενέργειας που ακτινοβολείται απορροφάται από το υλικό µε τη µορφή φωτονίων, κάτι που 
οδηγεί στην έντονη αύξηση της θερµοκρασίας στο υλικό-στόχο, κοντά στην περιοχή του στίγµατος που 
αφήνει η δέσµη. Σε αυτή την περιοχή, η οποία παίζει το ρόλο θερµικά επηρεασµένης ζώνης (Heat-
Affected Zone, HAZ), ή ακριβέστερα ζώνης επηρεασµένης από τη δέσµη Laser (Laser-Affected Zone, 
LAZ), οι µηχανικές ιδιότητες του υλικού εξασθενούν, ενώ µέρος του υλικού µπορεί να υποστεί τήξη ή 
ακόµα και εξάχνωση. 
Τα αποτελέσµατα που προκαλεί η δέσµη Laser στο υλικό µπορούν να ταξινοµηθούν, σύµφωνα µε τη 
βιβλιογραφία [25], [26], [27], σε τρεις διαφορετικές κατηγορίες. Η κατηγορία στην οποία κατατάσσεται 
το κάθε αποτέλεσµα προσδιορίζεται µε βάση το υλικό που θα υποβληθεί σε επεξεργασία, την ισχύ της 
δέσµης Laser, το µέγεθος του στίγµατος της δέσµης και την ταχύτητα ανίχνευσης, σε περίπτωση που 
υπάρχει σχετική κίνηση µεταξύ της δέσµης Laser και του υλικού-στόχου. Έτσι έχουµε τα εξής: 
• Μηχανικά αποτελέσµατα. Όταν η ένταση της δέσµης Laser λαµβάνει µικρές ή µεσαίες τιµές και η 
ταχύτητα ανίχνευσης είναι υψηλή, η θερµοκρασία στην επεξεργαζόµενη επιφάνεια ανεβαίνει µέχρι µία 
τιµή χαµηλότερη από το σηµείο τήξης του υλικού. Κατά συνέπεια λαµβάνει χώρα τοπική θέρµανση στο 
επεξεργαζόµενο τµήµα, προκαλώντας έτσι εξασθένηση στους δεσµούς των µορίων του υλικού. 
• Αποτελέσµατα αλλαγής φάσης: Για υψηλές εντάσεις Laser, η θερµοκρασία της επεξεργαζόµενης 
επιφάνειας του υλικού µπορεί να αυξηθεί πάνω από το σηµείο τήξης του υλικού, ή ακόµα και πάνω από 
το σηµείο εξάχνωσής του. 
• Φυσικές-χηµικές αλληλεπιδράσεις:	  Αυτές πραγµατοποιούνται µεταξύ του τµήµατος που υπόκειται σε 
επεξεργασία και του βοηθητικού υλικού που χρησιµοποιείται κατά περίπτωση και το οποίο την επηρεάζει 
ανά πάσα στιγµή. Οι αλληλεπιδράσεις αυτές µπορούν να ενεργοποιήσουν φαινόµενα όπως η πυράκτωση, 
η πυροσυσσωµάτωση, η συγκόλληση και η ανάµιξη. 
  
Κατά τα τελευταία 20 χρόνια, η ανάπτυξη της τεχνολογίας των Laser έχει επικεντρωθεί κατά βάση 
στον τοµέα των µικρο-κατεργασιών. Χάρη στα Laser, έχει διευκολυνθεί σηµαντικά η παραγωγή 
µικρότερων εξαρτηµάτων, καθώς επίσης και η βελτίωση των χαρακτηριστικών τους. Οι µικρο-
κατεργασίες µε Laser βρίσκουν εφαρµογή σε διάφορους βιοµηχανικούς τοµείς, µε κυριότερους την 
Αεροπορική και Αµυντική βιοµηχανία, αλλά και την Αυτοκινητοβιοµηχανία, τη Βιοϊατρική και την 
Ηλεκτρονική. Μάλιστα, αναφέρουµε χαρακτηριστικά ότι η τεχνολογία Laser στις µικροκατεργασίες 
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µπορεί να εφαρµοστεί στη µικροκλίµακα (ανάλυση 1µm) απλά χρησιµοποιώντας στοιχειώδη εξοπλισµό 
και εφαρµόζοντας βασικές µεθόδους κατεργασίας υλικών [22]. Το παραπάνω καταδεικνύει ότι, χάρη 
στην εξελισσόµενη τεχνολογία, µπορούµε µε πιο σύνθετες διατάξεις να πετύχουµε ακρίβεια έως και 
µερικών nm στην εκάστοτε µικρο-κατεργασία. 
Ο παρακάτω Πίνακας 1.1. παρουσιάζει συνοπτικά διάφορες εφαρµογές στις οποίες χρησιµοποιούνται 
οι µικρο-κατεργασίες µε Laser: 
 
A. Αεροπορική / Αµυντική βιοµηχανία 
Ø Ψύξη τµηµάτων στροβίλων 
Ø Σιγαστήρες κινητήρων 
Ø Συστήµατα καθοδήγησης πυραύλων 
Β. Αυτοκινητοβιοµηχανία 
Ø Ακροφύσια εγχυτήρων καυσίµου 
Ø Φίλτρα καυσίµου 
Ø Αισθητήρες φρένων 
Ø Λίπανση διωστήρων 
Γ. Βιοϊατρική 
Ø Αισθητήρες καθετήρων 
Ø Δειγµατοληψία DNA 
Ø Προετοιµασία / Παραγωγή εµβολίων 
Δ. Ηλεκτρονική / Μικροηλεκτρονική 
Ø Ακροφύσια εκτυπωτών 
Ø Τυπωµένα κυκλώµατα / Πλακέτες PBC 
Ø Ψύξη σε PBC 
Ø Οπτικοί διακόπτες 
Ε. Περιβάλλον 
Ø Αισθητήρες τοξικών αερίων 
Ø Τεχνολογία ηλιακών κυψελών 
Ø Ενεργειακές κυψέλες 
Ø Εξειδικευµένα φίλτρα 
ΣΤ. Άλλες χρήσεις / εφαρµογές 
Ø Συσκευασία τροφίµων 
Ø Διάτρηση πολύτιµων λίθων 
Ø Ψηφιακά αποτυπώµατα 
  
Πίνακας 1.1. Βασικές εφαρµογές των µικρο-κατεργασιών µε Laser. 
 
Ειδικά στην περίπτωση των Laser βραχέων παλµών (Short Pulse Lasers), χρησιµοποιούνται σε ένα 
µεγάλο εύρος εφαρµογών της βιοµηχανίας και της καθηµερινής ζωής [3][12][58]. Συγκεκριµένα, 
συναντάµε τα Laser βραχέων παλµών στις εξής εφαρµογές: 
Ø Κατεργασίες σε προηγµένα υλικά. 
Ø Κατεργασίες κοπής / µικροκοπής και διάτρησης / µικροδιάτρησης. 
Ø Διαµόρφωση της µικροδοµής και / ή της νανοδοµής επιφανειών. 
Ø Εφαρµογές νανοτεχνολογίας (π.χ. δηµιουργία νανο-συµπλεγµάτων αδάµαντος και νανοσωλήνων 
άνθρακα). 
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Ø Παλµική εναπόθεση µε Laser (Pulsed Laser Deposition – PLD) λεπτών υµενίων και επικαλύψεων. 
Ø Χειρουργικές επεµβάσεις µε χρήση Laser. 
Ø Αναστήλωση έργων τέχνης. 
Επιπλέον, τα Laser βραχέων παλµών µπορούν να χρησιµοποιηθούν για τη διερεύνηση των συνθηκών 
κάτω από τις οποίες µπορεί να λάβει χώρα το φαινόµενο της τήξης αδρανειακού εγκλεισµού (inertial 
confinement fusion). Για τον παραπάνω σκοπό έχει γίνει χρήση ενός πανίσχυρου συστήµατος Laser που 
κατασκευάστηκε στο Εθνικό Εργαστήριο Lawrence Livermore στις ΗΠΑ. 
Επίσης, ειδικά στην περίπτωση των κατεργασιών µε Laser σε µεταλλικά υλικά, οι αρχές 
αλληλεπίδρασης µετάλλων και Laser, όπως θα τις δούµε σε επόµενη Υποενότητα, παίζουν εξέχοντα ρόλο 
σε εφαρµογές κατεργασιών όπως η παραγωγή κραµάτων, η διάτρηση και οι συγκολλήσεις, όπως επίσης 
και στην απόκτηση θερµοφυσικών δεδοµένων σε υψηλές θερµοκρασίες. 
Ιδιαίτερα διαδεδοµένη, σε εφαρµογές όπως αυτές που αναφέρθηκαν παραπάνω, είναι η χρήση των 
Laser υπερβραχέων παλµών (Ultrashort Pulse Lasers), δηλαδή των διατάξεων Laser που απαιτούν 
διάρκεια παλµού κατά βάση τάξης µεγέθους femtoseconds (1 fs = 10-15 s), ίσως και µερικών picoseconds 
(1 ps = 10-12 s) για την παραγωγή ενός κύµατος. Εκτενέστερη αναφορά για τα Laser υπερβραχέων 
παλµών θα γίνει σε επόµενη υποενότητα του Κεφαλαίου. Αυτό που µπορούµε να αναφέρουµε επί του 
παρόντος, το οποίο τονίζεται και στη βιβλιογραφία [3][42][43], είναι το ότι τα Laser υπερβραχέων 
παλµών παρουσιάζουν σηµαντικά πλεονεκτήµατα έναντι των Laser µε διάρκεια παλµού της τάξης των 
nanoseconds (1 ns = 10-9 s): 
• Εξασφαλίζουν την ελαχιστοποίηση του τηγµένου υλικού κατά τη διεργασία της φωτοαποδόµησης 
(Laser Ablation, βλ. παρακάτω), κατά την οποία λαµβάνει χώρα ένας συνδυασµός εξάχνωσης, 
εξάτµισης και τήξης του υλικού. Η ελαχιστοποίηση του τήγµατος βελτιστοποιεί την ποιότητα της 
κατεργασίας. 
• Παρουσιάζουν αποδοτική εναπόθεση ενέργειας και εξασφαλίζουν την ελαχιστοποίηση της µεταφοράς 
θερµότητας και της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (ΗΑΖ) στην περιοχή του υλικού περιµετρικά του 
χωρίου όπου εφαρµόζεται η ακτίνα Laser. 
• Εµφανίζουν υψηλή χωρική συγκέντρωση θερµότητας, µε αποτέλεσµα την αποµάκρυνση µικρότερου 
όγκου υλικού, ενισχύοντας µε αυτό τον τρόπο την ακρίβεια στις κατεργασίες όπου χρησιµοποιούνται. 
Τα παραπάνω πλεονεκτήµατα επιτρέπουν την άρση των περιορισµών που διέπονται από τις 
συµβατικές µεθόδους κατεργασιών και µικροκατεργασιών, καθώς επίσης και να προσφέρουν τα προϊόντα 
που απαιτούνται από τις σύγχρονες βιοµηχανίες. 
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1.2. Βασικά στοιχεία της µικροµοριακής δοµής των υλικών 
Προκειµένου να κατανοήσουµε καλύτερα τις βασικές αρχές κάτω από τις οποίες λαµβάνει χώρα η 
αλληλεπίδραση µεταξύ της ακτινοβολίας Laser και των διαφόρων υλικών, είναι σηµαντικό να κάνουµε 
µία συνοπτική περιγραφή των βασικών στοιχείων που σχετίζονται µε τη µικροµοριακή δοµή των υλικών, 
καθώς αυτά τα στοιχεία είναι πολύ σηµαντικό να ληφθούν υπόψη κατά τη µελέτη της συµπεριφοράς των 
υλικών όταν προσπίπτει η ακτινοβολία. Ιδιαίτερη έµφαση θα δοθεί στο πεδίο των µετάλλων, καθώς η 
παρούσα µελέτη των κατεργασιών µε Laser ειδικεύεται ως επί το πλείστον στην υπόψη κατηγορία 
υλικών.  
Όπως γνωρίζουµε από τη θεωρία της Χηµείας Στερεάς Κατάστασης, η ταξινόµηση των στερεών 
υλικών µπορεί να γίνει µε βάση την κανονικότητα µε την οποία κάθε άτοµο ή ιόν είναι τοποθετηµένο σε 
σχέση µε το άλλο. Με βάση αυτή την ταξινόµηση, όλα τα µέταλλα, όπως και ορισµένα κεραµικά και 
πολυµερή υλικά, ανήκουν στην κατηγορία των κρυσταλλικών υλικών, όταν βεβαίως στερεοποιούνται υπό 
κανονικές συνθήκες (όσον αφορά τη θερµοκρασία, την πίεση και την υγρασία του περιβάλλοντος). Ως 
κρυσταλλικό ορίζεται το υλικό εκείνο στο οποίο τα άτοµα ή τα ιόντα έχουν τοποθετηθεί µε περιοδικότητα 
σε µεγάλες αποστάσεις µεταξύ τους, µε σκοπό, κατά τη στερεοποίησή τους, να αποτελούν ένα 
επαναλαµβανόµενο τρισδιάστατο πρότυπο στο οποίο κάθε ένα συνδέεται µε τα γειτονικά του. Τα 
κρυσταλλικά υλικά, άρα και τα µέταλλα, χαρακτηρίζονται από ιδιότητες που εξαρτώνται από την 
κρυσταλλική δοµή του υλικού, δηλαδή τον τρόπο µε τον οποίο τα άτοµα, τα µόρια ή τα ιόντα είναι 
διατεταγµένα στο χώρο. Συνήθως κάθε άτοµο, µόριο ή ιόν απέχει από το διπλανό του κατά µία µεγάλη 
απόσταση, ενώ στην κατηγορία των κρυσταλλικών υλικών απαντώνται πολλές διαφορετικές 
κρυσταλλικές δοµές. Οι κρυσταλλικές δοµές των µετάλλων είναι εν γένει σχετικά απλές, ενώ όσον 
αφορά τα κεραµικά και τα πολυµερή αυξάνεται η πολυπλοκότητα στη δοµή.  
Κατά την περιγραφή των διαφόρων κρυσταλλικών δοµών, κάνουµε την παραδοχή ότι τα άτοµα ή τα 
ιόντα είναι στέρεες σφαίρες ορισµένης διαµέτρου. Πρόκειται για το πρότυπο των σκληρών σφαιρών (hard 
sphere model), όπου υπάρχει επαφή µεταξύ των δύο γειτονικών σφαιρών που µοντελοποιούν τους 
πλησιέστερους γείτονες (nearest neighbors) όσον αφορά τα άτοµα. 
Σηµειώνουµε τέλος ότι ο όρος πλέγµα (lattice) µπορεί µερικές φορές να χρησιµοποιηθεί ως όρος 
συναφής µε την κρυσταλλική δοµή. 
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1.2.1. Κρυσταλλικά πλέγµατα Bravais και κρυσταλλικές κυψελίδες (κρυσταλλικά κύτταρα) 
 
  Θα µπορούσε κάποιος να υποστηρίξει ότι στη φύση δεν απαντώνται άπειροι κρύσταλλοι και τέλειες 
κρυσταλλικές δοµές. Όµως, όσον αφορά τους πραγµατικούς κρυστάλλους, οι οποίοι συνήθως 
περιλαµβάνουν πλήθος ατόµων τάξης µεγέθους των 1023, η προσέγγιση του άπειρου κρυστάλλου θα 
µπορούσε να θεωρηθεί επαρκής. Το µοναδικό µειονέκτηµα µιας τέτοιας προσέγγισης είναι το γεγονός ότι 
αµελούνται πιθανές ατέλειες στο υλικό ή αταξίες στην κρυσταλλική δοµή. Οι ατέλειες µπορούν να 
ληφθούν υπόψη ως διατάραξη της τάξης σε ένα σύστηµα, ενώ η συµπερίληψη των αταξιών στην 
ανάλυσή µας είναι απαραίτητη για τη µελέτη άλλων φαινοµένων, όπως είναι η υαλώδης συµπεριφορά 
των υλικών. Όµως, όσον αφορά το υπό µελέτη φαινόµενο της φωτοαποδόµησης µε Laser (Laser 
Ablation), οι παραπάνω επιδράσεις (ατέλειες / αταξίες) δεν παίζουν σηµαντικό ρόλο και εποµένως 
θεωρούνται αµελητέες. 
Όσον αφορά τον τέλειο κρύσταλλο, είναι σηµαντικό να ορίσουµε ένα πλέγµα Bravais. Το πλέγµα 
Bravais καθορίζει τις διάφορες δοµές που χαρακτηρίζουν τη βάση του κρυστάλλου. Η βάση µπορεί να 
έχει το χαρακτήρα απλού ατόµου, ατοµικών οµάδων, ιόντων ή µορίων. Ένα πλέγµα Bravais µε m 
διαστάσεις περιλαµβάνει όλα τα διανύσµατα iR
uur
 που ορίζονται από την παρακάτω σχέση (1.1): 
1
m
i ij j
j
R n a
=
=∑
uur uur
           (1.1) 
όπου ja
uur
είναι τα βασικά διανύσµατα του πλέγµατος (i = 1,2,…,m) και nij ακέραιοι αριθµοί. Το 
απλούστερο πλέγµα ονοµάζεται αρχέγονο (primitive) και σε ένα τέτοιο πλέγµα τοποθετείται το ίδιο 
ακριβώς άτοµο πάνω σε κάθε σηµείο Ri του πλέγµατος Bravais. Η µετατόπιση του αρχέγονου πλέγµατος 
κατά οποιοδήποτε διάνυσµα iR
uur
 θα έχει ως αποτέλεσµα τη συγκρότηση του ίδιου άπειρου πλέγµατος. Η 
µετατόπιση 
iR
Tuur  ορίζεται µέσω ενός τελεστή ο οποίος δρα πάνω σε µία αυθαίρετη συνάρτηση ( )f r , όπως 
π.χ. η συνάρτηση πυκνότητας ή η κυµατική συνάρτηση για ένα ηλεκτρόνιο, ( )f rr , µε το διάνυσµα rr  να 
αντικαθίσταται από το ir R+
r uur
, δηλαδή: 
( ) ( ):
i iR
T f r f r R→ +uur r r uur           (1.2) 
 Σε ορισµένα προβλήµατα δεν επαρκεί η θεώρηση ενός τόσο απλού κρυσταλλικού πλέγµατος. Για την 
περιγραφή περίπλοκων κρυσταλλικών δοµών, θα πρέπει να εισαχθεί ένα πλέγµα που να περιλαµβάνει 
κάποια βάση. Οι j διαφορετικοί πυρήνες οµαδοποιούνται γύρω από τα βασικά διανύσµατα jr
ur
 που 
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σχετίζονται µε τα σηµεία του πλέγµατος Bravais, δηλαδή στη διανυσµατική θέση 
 
Ri

+ rj

. Προκειµένου 
για την πλήρωση ολόκληρου του διαστήµατος, χωρίς την ύπαρξη κενού ή επικάλυψης, εισάγουµε εδώ 
την έννοια της µοναδιαίας κυψελίδας (Unit Cell), η οποία µπορεί εναλλακτικά να αποδοθεί ως 
κρυσταλλικό κύτταρο. Πρόκειται για µία µικρή οντότητα, η επανάληψη της οποίας οδηγεί στη 
συγκρότηση της κρυσταλλικής δοµής. Το µοντέλο των κρυσταλλικών κυψελίδων είναι γενικά αποδεκτό 
για την περιγραφή κρυσταλλικών δοµών. 
Για τις περισσότερες κρυσταλλικές δοµές, οι µοναδιαίες κυψελίδες είναι παραλληλεπίπεδες ή 
πρίσµατα µε τρεις οµάδες παράλληλων επιφανειών. Η µοναδιαία κυψελίδα επιλέγεται για την 
αναπαράσταση της συµµετρίας της κρυσταλλικής δοµής, µε τις ατοµικές θέσεις στον κρύσταλλο να 
δηµιουργούνται από µετατοπίσεις αυτού, σύµφωνα µε την παραπάνω περιγραφή και λαµβάνοντας υπόψη 
τις σχέσεις (2.1) και (2.2). 
Η κατασκευή µιας µοναδιαίας κυψελίδας (ενός στοιχειώδους κρυσταλλικού κυττάρου) µπορεί να 
λάβει χώρα µε πολλούς τρόπους, από τους οποίους θα αναφέρουµε ενδεικτικά τους εξής: 
• Παραλληλεπίπεδη διάταξη, η οποία δηµιουργείται από τα βασικά διανύσµατα του πλέγµατος Bravais, 
βλ. Σχήµα 1.1.: 
 
Σχήµα 1.1. Μια πιθανή µοναδιαία κυψελίδα, µαζί µε διαφορετικά διανύσµατα – βάσεις. 
 
• Κυψελίδα Wigner-Seitz για το πλέγµα. Ορίζεται ως η οµάδα σηµείων στο χώρο που βρίσκονται 
πλησιέστερα στο δοθέν σηµείο του πλέγµατος από ό,τι σε οποιοδήποτε άλλο σηµείο πάνω στο πλέγµα. 
Από γεωµετρικής άποψης, αυτή η κυψελίδα συγκροτείται σχεδιάζοντας τα κάθετα επίπεδα 
διχοτόµησης των διανυσµάτων µετατόπισης από το ένα σηµείο του πλέγµατος προς τους 
πλησιέστερους γείτονές του (Σχήµα 1.2.). Ο όγκος που αναπαρίσταται στο Σχήµα µε µπλε χρώµα 
µοιράζεται τη συµµετρία του υποφαινόµενου πλέγµατος. 
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Σχήµα 1.2. Το κρυσταλλικό κύτταρο Wigner-Seitz για ένα δισδιάστατο πλέγµα µε εξαπλή συµµετρία. 
 
Προκειµένου για την απλούστευση της ανάλυσής µας, µπορούµε να παραδεχτούµε ότι οι 
παραλληλεπίπεδες γωνίες και τα κέντρα των ατόµων συµπίπτουν. Επίσης, µία συγκεκριµένη 
κρυσταλλική δοµή µπορεί να συγκροτηθεί µε περισσότερες από µία µοναδιαίες κυψελίδες. Βεβαίως, τις 
περισσότερες περιπτώσεις, η µοναδιαία κυψελίδα χρησιµοποιείται µε τη µέγιστη δυνατή γεωµετρική 
συµµετρία. 
Μπορούµε εδώ να αναφέρουµε ότι η ιδέα του στοιχειώδους κρυσταλλικού κυττάρου αποκτά 
µεγαλύτερο ενδιαφέρον όταν εξετάζεται στον αντίστροφο χώρο από ό,τι στον ευθύ. Στον αντίστροφο 
χώρο το κύτταρο αποτελεί την πρώτη ζώνη Brillouin και περιέχει όλων των ειδών τις πληροφορίες για 
ένα υλικό όσον αφορά την αγωγιµότητά του, αν δηλαδή είναι αγωγός, ηµιαγωγός ή µονωτής. 
 
1.2.2. Κρυσταλλικές δοµές των υλικών – Έµφαση στα µέταλλα 
 
Μέσα σε ένα µεταλλικό υλικό, τα άτοµα που περιλαµβάνει συνδέονται µεταξύ τους µέσω ενός 
ατοµικού δεσµού ο οποίος ονοµάζεται µεταλλικός δεσµός. Ο δεσµός αυτός έχει το πλεονέκτηµα της µη 
ύπαρξης προσανατολισµού (ουδέτερο άθροισµα ιδιοπεριστροφών – spin), σε αντίθεση µε τους 
οµοιοπολικούς δεσµούς όπου συµβαίνει το αντίθετο. Εκλαµβάνουµε το παραπάνω χαρακτηριστικό ως 
πλεονέκτηµα, επειδή χάρη σε αυτό δεν υπάρχουν περιορισµοί ούτε ως προς τον αριθµό των 
πλησιέστερων γειτονικών ατόµων (nearest neighbors) ως προς τυχόν άτοµο, αλλά ούτε και ως προς τη 
θέση τους. Όπως µαρτυρά και το όνοµά του, ο µεταλλικός δεσµός απαντάται µόνο στα χηµικά στοιχεία 
που χαρακτηρίζονται ως µεταλλικά, δηλαδή σε αυτά που περιλαµβάνουν µόνο µικρό αριθµό ηλεκτρονίων 
(π.χ. 1 για τα αλκάλια, 2 για τις αλκαλικές γαίες) στην εξωτερική τους στιβάδα. 
Η ερµηνεία του µεταλλικού δεσµού µπορεί να γίνει µέσω διαφόρων θεωριών, αλλά αυτή που έχει 
επικρατήσει είναι αυτή των ελεύθερων ηλεκτρονίων. Σύµφωνα µε την παραπάνω θεωρία, τα ηλεκτρόνια 
δεν αποτελούν τµήµα ενός µόνο ατόµου αλλά ολόκληρου του κρυστάλλου. Σε όλη την έκταση του 
κρυστάλλου, η κίνηση των ηλεκτρονίων λαµβάνει χώρα µε τη µορφή του ηλεκτρονιακού νέφους. Το 
κρυσταλλικό πλέγµα του µετάλλου χαρακτηρίζεται από µία κανονική διάταξη κατιόντων (θετικά 
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φορτισµένων ατόµων) και αποσπασθέντων ηλεκτρονίων, τα οποία διασκορπίζονται και κινούνται 
ελεύθερα ανάµεσα στα άτοµα. Η αλληλεπίδραση κατιόντων – ηλεκτρονίων σε µία τέτοια διάταξη έχει ως 
αποτέλεσµα τη δηµιουργία δυνάµεων ηλεκτροστατικής φύσης. Στην ύπαρξη των ελεύθερων ηλεκτρονίων 
οφείλεται η υψηλή θερµική και ηλεκτρική αγωγιµότητα που παρουσιάζουν τα µέταλλα. Αυτό συµβαίνει 
επειδή τα ελεύθερα ηλεκτρόνια µπορούν να προσανατολίζονται και να κινούνται εύκολα, υπό την 
επίδραση ενός θερµικού ή ηλεκτρικού πεδίου. Στην ύπαρξη των ελεύθερων ηλεκτρονίων, αλλά και στη 
µη ύπαρξη προσανατολισµού, οφείλεται η τάση ενός ατόµου µέσα στο µεταλλικό δεσµό να ενώνεται µε 
όσο το δυνατόν περισσότερα άτοµα, έχοντας ως συνέπεια την πυκνή δόµηση της ύλης. Ως αποτέλεσµα 
των παραπάνω, οι περισσότερες µεταλλικές δοµές χαρακτηρίζονται από µεγάλους αριθµούς γειτόνων και 
πυκνών ατοµικών σχηµατισµών. Με βάση τα όσα ειπώθηκαν, συµπεραίνουµε ότι το στερεό διατηρείται 
ενιαίο χάρη στις αλληλεπιδράσεις Coulomb µεταξύ των συνιστωσών του.  
Μία άλλη θεωρία ερµηνείας των µεταλλικών δεσµών, η οποία όµως χρησιµοποιείται σαφώς λιγότερο 
σε σχέση µε αυτή των ελεύθερων ηλεκτρονίων, είναι το µοντέλο σκληρών σφαιρών, σύµφωνα µε το οποίο 
κάθε σφαίρα αναπαριστά έναν πυρήνα ιόντος. 
Στην παρούσα Υποενότητα θα επικεντρωθούµε στις τρεις σχετικά απλές κρυσταλλικές δοµές, οι 
οποίες χαρακτηρίζουν τη µεγάλη πλειοψηφία των κοινών µετάλλων. Ο παρακάτω Πίνακας 1.1. εµφανίζει 
βασικά χαρακτηριστικά διαφόρων κοινών µετάλλων, δηλαδή την κρυσταλλική τους δοµή, την ατοµική 
τους ακτίνα και την ακµή του κρυστάλλου. 
 
Μέταλλο Κρυσταλλική δοµή Ατοµική ακτίνα (nm) Ακµή κρυστάλλου (nm) 
Al – Αργίλιο fcc 0.1431 0.405 
Cd – Κάδµιο hcp 0.1490 - 
Cr – Χρώµιο bcc 0.1249 0.288 
Co – Κοβάλτιο hcp 0.1253 - 
Cu – Χαλκός fcc 0.1278 0.361 
Au – Χρυσός fcc 0.1442 0.408 
α-Fe – Σίδηρος (α) bcc 0.1241 0.286 
Pd – Μόλυβδος fcc 0.1750 0.494 
Mo – Μολυβδαίνιο bcc 0.1363 0.315 
Ni – Νικέλιο fcc 0.1246 0.352 
Pt – Λευκόχρυσος fcc 0.1387 0.392 
Ag – Άργυρος fcc 0.1445 0.409 
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Ta – Ταντάλιο bcc 0.1430 0.330 
α-Ti – Τιτάνιο (α) hcp 0.1445 - 
W – Βολφράµιο bcc 0.1371 0.317 
Zn – Ψευδάργυρος  hcp 0.1332 - 
 
Πίνακας 1.1. Βασικά χαρακτηριστικά 16 κοινών µετάλλων. 
 
Όσον αφορά τον παραπάνω Πίνακα, οι συντοµογραφίες fcc, bcc και hcp, οι οποίες αντιπροσωπεύουν 
τις διάφορες κρυσταλλικές δοµές, αποδίδονται ως εξής: 
• fcc à  Face Centered Cubic, κυβικό εδροκεντρωµένο πλέγµα 
• bcc à  Body Centered Cubic, κυβικό χωροκεντρωµένο πλέγµα 
• hcp à  Hexagonal Close Packed, εξαγωνικό πλέγµα µέγιστης πυκνότητας 
 
Παρακάτω αναφέρουµε ακόµα δύο σηµαντικά χαρακτηριστικά των κρυσταλλικών δοµών: 
• Αριθµός Συνδιάταξης (Coordination Number): Ο αριθµός πλησιέστερων γειτονικών ατόµων για κάθε 
τυχόν άτοµο που περιλαµβάνεται στη δοµή. Για τα µέταλλα ο αριθµός συνδιάταξης είναι ο ίδιος από 
άτοµο σε άτοµο. 
• Παράγοντας Ατοµικής Στοίβαξης (Atomic Packing Factor, APF): Ο λόγος του όγκου µιας 
συµπαγούς σφαίρας σε µια κρυσταλλική κυψελίδα, µε βάση το µοντέλο σκληρών σφαιρών που 
αναφέρθηκε παραπάνω. Συνεπώς, ο APF υπολογίζεται µε τη βοήθεια της σχέσης (1.3). Τα µέταλλα 
έχουν συνήθως υψηλό APF, µε σκοπό τη µεγιστοποίηση της προστασίας που παρέχει το νέφος των 
ελεύθερων ηλεκτρονίων. 
 
[ ]
[ ]
όγκος ατόµων κυττάρου
ολικός όγκος κυττάρου
APF =         (1.3) 
 
1.2.2.1. Εδροκεντρωµένη κυβικά κρυσταλλική δοµή (Face-Centered Cubic, fcc) 
 
Η δοµή fcc, η οποία εµφανίζεται σε πολλά µέταλλα, αποτελεί µια κυψελίδα κυβικής γεωµετρίας, όπου 
τα άτοµα είναι τοποθετηµένα σε κάθε µία από τις κορυφές αλλά και στα κέντρα όλων των εδρών του 
κύβου. Ο χαλκός (Cu), το αργίλιο (Al), ο χρυσός (Au) και ο άργυρος (Ag) χαρακτηρίζονται από αυτή τη 
δοµή. 
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Σχήµα 1.3. Οπτικά µοντέλα για την κυβικά εδροκεντρωµένη (fcc) κρυσταλλική δοµή: 
(α) Μοντέλο σκληρών σφαιρών για µια κυψελίδα. 
(β) Απλοποιηµένο µοντέλο µοναδιαίου κρυστάλλου. 
(γ) Συστοιχία πολλών ατόµων και τακτοποίησή τους πάνω στο κυβικό πλέγµα. 
 
Στο Σχήµα 1.3[a] εµφανίζεται το µοντέλο σκληρών σφαιρών για µια εδροκεντρωµένη κυψελίδα. Σε 
αυτό το µοντέλο, προκειµένου να έχουµε µία καλή αντίληψη των θέσεων των ατόµων, κάθε άτοµο 
απεικονίζεται µε τη µορφή συµπαγούς σφαίρας. Στο απλοποιηµένο µοντέλο µοναδιαίου κρυστάλλου 
(Σχήµα 1.3[b]), τα άτοµα απεικονίζονται ως µικρές δισδιάστατες σφαίρες, τοποθετηµένα στις κορυφές 
αλλά και στα κέντρα των εδρών του κύβου. Το Σχήµα 1.3[c] παριστάνει την τοµή ενός κρυστάλλου που 
αποτελείται από πολλά fcc κύτταρα. Όπως φαίνεται από το Σχήµα, οι σφαίρες αυτές (ιονισµένοι πυρήνες) 
εφάπτονται µεταξύ τους στη διαγώνιο έδρα.  
Έστω α η ακµή του κύβου και r η ατοµική ακτίνα. Σε αυτή την περίπτωση, η εξίσωση που συνδέει τα 
α και r σε µία διάταξη fcc είναι η εξής: 
2 2a r=             (1.4) 
Στη δοµή fcc, κάθε άτοµο που βρίσκεται σε µία από τις κορυφές µοιράζεται µεταξύ οκτώ κυψελίδων, 
ενώ τα άτοµα που βρίσκονται στα κέντρα των εδρών µοιράζονται µεταξύ δύο. Κατά συνέπεια, όπως 
φαίνεται και στο Σχήµα 1.3[a], µια κυψελίδα προσδιορίζεται από 1/8 από κάθε ένα από τα 8 άτοµα των 
κορυφών και 1/2 από κάθε ένα από τα 6 άτοµα που βρίσκονται στα ισάριθµα κέντρα των εδρών, δηλαδή 
ο προσδιορισµός του κυττάρου γίνεται από 4 (τέσσερα) άτοµα. 
Το κύτταρο περιέχει τον όγκο του κύβου, ο οποίος δηµιουργείται από τα κέντρα των ατόµων. Επειδή 
οι γωνιακές και οι πλευρικές θέσεις του κύβου είναι ισοδύναµες, η µεταφορά των γωνιών του κύβου στο 
κέντρο ενός ατόµου δεν αλλάζει τη δοµή του κυττάρου. Ο αριθµός συνδιάταξης είναι ίσος µε 12, επειδή, 
όπως φαίνεται και στο Σχήµα 1.3[a], το άτοµο που στην εικόνα βρίσκεται µπροστά, περιβάλλεται από 
τέσσερα γειτονικά, τέσσερα από την πίσω πλευρά (µε τα οποία είναι σε επαφή) και τέσσερα ισοδύναµα 
άτοµα του εµπρόσθιου κυττάρου, που όµως δεν εµφανίζεται στην εικόνα. Τέλος, ο παράγοντας ατοµικής 
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στοίβαξης (APF) για τη δοµή fcc είναι 0.74, που είναι και ο µέγιστος δυνατός για σφαίρες της ίδιας 
διαµέτρου, άρα και για µονοατοµικούς κρυστάλλους. 
 
1.2.2.2. Χωροκεντρωµένη κυβικά κρυσταλλική δοµή (Body-Centered Cubic, bcc) 
 
 Η δοµή bcc ανήκει και αυτή στις συνηθισµένες κρυσταλλικές δοµές των κοινών µετάλλων. Η δοµή 
του κυττάρου είναι και αυτή κυβική, όπως και στην περίπτωση της fcc. Όµως, σε αντίθεση µε την 
προηγούµενη δοµή, τα άτοµα είναι τοποθετηµένα στις οκτώ κορυφές του κύβου και στο κέντρο αυτού 
(όχι δηλαδή στα κέντρα των εδρών). 
 
Σχήµα 1.4. Οπτικά µοντέλα για την κυβικά χωροκεντρωµένη (bcc) κρυσταλλική δοµή: 
(α) Μοντέλο σκληρών σφαιρών για ένα κύτταρο. 
(β) Απλοποιηµένο µοντέλο µοναδιαίου κρυστάλλου. 
(γ) Συστοιχία πολλών ατόµων και τακτοποίησή τους πάνω στο κυβικό πλέγµα. 
 
Κατά µήκος της διαγωνίου του κύβου, το κεντρικό και τα γωνιακά άτοµα έρχονται σε επαφή µεταξύ 
τους. Κατά συνέπεια, η εξίσωση που συνδέει τα α (µήκος κυττάρου) και R (ατοµική ακτίνα) είναι η 
ακόλουθη: 
 
4
3
ra =             (1.5) 
 
Στη δοµή bcc, κάθε κυψελίδα συνδέεται µε: 
• το ισοδύναµο του ενός ατόµου από τις 8 κορυφές του κύβου, κάθε ένα από τα οποία µοιράζεται 
ανάµεσα σε οκτώ κύτταρα, και 
• το µοναδικό άτοµο που βρίσκεται στο κέντρο του κύβου. 
Σύµφωνα µε τα παραπάνω, κάθε κυψελίδα bcc προσδιορίζεται από δύο (2) άτοµα, αντίθετα µε τα 
τέσσερα (4) που χαρακτηρίζουν τη δοµή fcc. Επίσης, κάθε κεντρικό άτοµο έχει ως πλησιέστερους 
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γείτονές του τα 8 γειτονικά άτοµα, άρα 8 είναι και ο αριθµός συνδιάταξης για τον κρύσταλλο bcc. Ο 
αριθµός αυτός είναι µικρότερος σε σχέση µε τον fcc κρύσταλλο, άρα και ο παράγοντας ατοµικής 
στοίβαξης (APF) θα είναι επίσης µικρότερος, και πιο συγκεκριµένα APF = 0.68 για το bcc κρύσταλλο. 
Χαρακτηριστικά µέταλλα που παρουσιάζουν κρυσταλλική δοµή bcc είναι το χρώµιο (Cr), το βολφράµιο 
(W) και ο σίδηρος (Fe). 
 
1.2.2.3. Κρυσταλλική δοµή εξαγωνικού πλέγµατος µέγιστης πυκνότητας (Hexagonal Close Packed, hcp) 
 
Πρόκειται για µία δοµή που δεν απαντάται τόσο συχνά στα µέταλλα όσο οι δοµές bcc και fcc. Τη 
συναντάµε σε µέταλλα όπως ο ψευδάργυρος (Zn), το µαγνήσιο (Mg), το κάδµιο (Cd) και το τιτάνιο (Ti). 
Στο παρακάτω Σχήµα 1.5. εµφανίζονται χαρακτηριστικά δύο οπτικά µοντέλα για την υπόψη κρυσταλλική 
δοµή: 
 
 
Σχήµα 1.5. Οπτικά µοντέλα για την κρυσταλλική δοµή εξαγωνικού πλέγµατος µέγιστης πυκνότητας 
(hcp): 
(a) Απλοποιηµένο µοντέλο µοναδιαίου κρυστάλλου. Με a συµβολίζεται η µικρή διάσταση της κυψελίδας και 
µε c η µεγάλη. 
(b) Συστοιχία πολλών ατόµων και τακτοποίησή τους πάνω στο εξαγωνικό πλέγµα. 
 
Όπως φαίνεται από το παραπάνω Σχήµα, η κορυφή και η βάση της κυψελίδας αποτελείται από έξι 
άτοµα, τα οποία σχηµατίζουν κανονικά εξάγωνα. Στο κέντρο καθενός από αυτά τα εξάγωνα είναι 
τοποθετηµένο ένα άτοµο. Επίσης, ανάµεσα στο επίπεδο της κορυφής και της βάσης υπάρχει ακόµα ένα 
επίπεδο, το οποίο περιλαµβάνει τρία άτοµα. Σε αυτό το επίπεδο, τα τρία αυτά άτοµα έχουν ως 
πλησιέστερους γείτονες τα παρακείµενα άτοµα από τα επίπεδα βάσης και κορυφής. Η περιγραφή µιας 
µοναδιαίας κυψελίδας hcp γίνεται από έξι (6) άτοµα: 
• Το 1/6 από κάθε ένα από τα 12 άτοµα στις γωνίες της κορυφής και της βάσης. 
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• Το 1/2 από κάθε ένα από τα δύο κεντρικά άτοµα. 
• Ολόκληρα τα τρία άτοµα του ενδιάµεσου επιπέδου. 
Έστω a η µικρή διάσταση της κανονικής εξαγωνικής κυψελίδας και c η µεγάλη. Από τη γεωµετρία της 
κυψελίδας συµπεραίνουµε ότι ο λόγος c
a
 θα έπρεπε να είναι ίσος µε 1.633 (ιδανική τιµή). Όµως, σε 
ορισµένα µέταλλα δοµής hcp εµφανίζεται κάποια απόκλιση από αυτό το λόγο. Η δοµή hcp και η δοµή fcc 
παρουσιάζουν ίδιους αριθµούς συνδιάταξης (12) και ίδιους παράγοντες ατοµικής στοίβαξης (APF = 
0.74). 
 
1.2.3. Μοντέλο Αερίου Ελεύθερων Ηλεκτρονίων 
 
Το µοντέλο του Αερίου Ελεύθερων Ηλεκτρονίων (Free Electron Gas Model) µπορεί να 
χρησιµοποιηθεί για την κατανόηση πολλών φυσικών ποσοτήτων. Με βάση αυτή τη θεωρία, τα ασθενώς 
συνδεδεµένα ηλεκτρόνια µπορούν να κινούνται ελεύθερα διαµέσου του κρυσταλλικού πλέγµατος. Σε 
αυτή την περίπτωση, τα ηλεκτρόνια σθένους µεταπίπτουν στη ζώνη αγωγιµότητας. Χρόνια πριν την 
ανακάλυψη της Κβαντοµηχανικής, πολλές από τις ιδιότητες των µετάλλων, αλλά και άλλων υλικών, 
µπορούσαν να εξηγηθούν µε τη βοήθεια του παραπάνω µοντέλου. Μέσω της κλασσικής θεωρίας ήταν 
εφικτή η απόδειξη της ισχύος του νόµου του Ohm, αλλά και η σύνδεση µεταξύ της ηλεκτρικής και της 
θερµικής αγωγιµότητας ενός υλικού, µε βάση το νόµο Wiedemann-Franz. Παρ’όλα αυτά, η θεωρία αυτή 
δεν είναι ικανή να εξηγήσει ιδιότητες όπως η µαγνητική ευαισθησία των αγώγιµων ηλεκτρονίων ή η 
θερµοχωρητικότητα. 
 
1.2.3.1. Ενεργειακές στάθµες του Αερίου Ελεύθερων Ηλεκτρονίων 
 
Για ένα ελεύθερο ηλεκτρόνιο τριών διαστάσεων, θα πρέπει να επιλυθεί, ως προς µία ροϊκή συνάρτηση 
Ψ, η παρακάτω εξίσωση Schrödinger: 
( ) ( )
2 2 2 2
2 2 22 k k k
h r E r
m x y z
⎛ ⎞∂ ∂ ∂− + + Ψ = Ψ⎜ ⎟∂ ∂ ∂⎝ ⎠
r r r r 	   (1.6)  
όπου m η µάζα του ηλεκτρονίου, h η σταθερά του Planck,
kEr  η ενέργεια που αντιστοιχεί σε ένα 
κυµατάνυσµα k
r
, και r
r
 το διάνυσµα θέσης.	   	    Οριοθετώντας την παραπάνω εξίσωση σε ένα κυλινδρικό 
κυτίο µήκους L και θεωρώντας ως αφετηρία το ένα άκρο του, η επίλυση της εξίσωσης θα έχει σαν 
αποτέλεσµα την ακόλουθη γενική λύση, η οποία αντιπροσωπεύει µία σειρά από στάσιµα κύµατα: 
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( ), , sin sin sinyx zn
nn nx y z A x y z
L L L
π⎛ ⎞π π⎛ ⎞ ⎛ ⎞Ψ = ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎝ ⎠⎝ ⎠ ⎝ ⎠
r 	   (1.7) 
Όπου xn , yn , zn  θετικές σταθερές. Είναι βολικό να θεωρήσουµε ότι η ροϊκή συνάρτηση Ψ παρουσιάζει 
περιοδικότητα L κατά µήκος της διάστασης x (µήκος του κυτίου), δηλαδή: ( ) ( ), , , ,x L y z x y zΨ + =Ψ , 
αλλά και των διαστάσεων y και z. Οι κυµατικές συναρτήσεις που χαρακτηρίζονται από την 
περιοδικότητα που αναφέραµε παραπάνω, αλλά επίσης αποτελούν και λύσεις της εξίσωσης (1.6) 
ονοµάζονται επίπεδα κύµατα και αναπαριστώνται µε τη βοήθεια της παρακάτω ροϊκής συνάρτησης: 
( ) ( )i k rk r eΨ =
r rgr r  (1.8) 
Οι συνιστώσες, στους άξονες x, y, z του κυµατανύσµατος k
r
 θα πρέπει να ικανοποιούν την παρακάτω 
συνθήκη: 
, ,
2 40, , ,...x y zk L L
π π= ± ±  (1.9)  
Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι κάθε συνιστώσα του κυµατανύσµατος k
r
 φέρει τη µορφή 2 n
L
π , όπου n 
θετικός ακέραιος. Για την εύρεση της ενέργειας που αντιστοιχεί στο κυµατάνυσµα k, αλλά και στον 
προσανατολισµό spin ms, θα χρησιµοποιήσουµε την παρακάτω εξίσωση (1.10), η οποία προκύπτει από 
συνδυασµό των εξισώσεων (1.6) και (1.8): 
( )
2 22 2 2 2
2 2 x y zk
h hE k k k k
m m
= = + +r r  (1.10) 
Ο κυµατάριθµος k k=
r
 και το µήκος κύµατος λ συνδέονται µέσω της σχέσης: 
2k π=
λ
 (1.11) 
Λαµβάνοντας τη θεµελιώδη κατάσταση των N ελεύθερων ηλεκτρονίων, τα τροχιακά µπορούν να 
εκληφθούν ως σηµεία µέσα σε µία σφαίρα, στο χώρο k
r
. Η ενέργεια στην επιφάνεια της σφαίρας, µε 
ακτίνα έστω Fk , ονοµάζεται ενέργεια Fermi και ορίζεται ως εξής: 
2
2
2F F
hE k
m
=  (1.12) 
Μέσα στη σφαίρα Fermi, η οποία έχει οριστεί παραπάνω, ο αριθµός των ενεργειακών σταθµών N 
ευρίσκεται µέσω της ακόλουθης σχέσης, η οποία εισάγει και τον όγκο της σφαίρας Fermi, V: 
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( )
3
3
3 2
4
32
22
F
F
k
VN k
L
π
= ⋅ =
ππ
 (1.13) 
Στην αρχή του δεύτερου µέλους της (1.13), ο παράγοντας 2 προκύπτει από τις δύο πιθανές τιµές του 
κβαντικού αριθµού ιδιοπεριστροφής (spin), ms, για κάθε τιµή του κυµατανύσµατος k
r
. Κατά συνέπεια, η 
ακτίνα Fermi αποτελεί συνάρτηση µόνο της πυκνότητας ηλεκτρονίων, δηλαδή τον αριθµό ενεργειακών 
σταθµών ανά µονάδα όγκου: 
1
2 33
F
Nk
V
⎛ ⎞π= ⎜ ⎟
⎝ ⎠
 (1.14) 
Μαζί µε την εξίσωση (1.12), η ενέργεια Fermi µπορεί να εκφραστεί ως συνάρτηση της ηλεκτρονιακής 
πυκνότητας, NV , αλλά και της µάζας m του ηλεκτρονίου: 
2
2 2 33
2F
h NE
m V
⎛ ⎞π= ⎜ ⎟
⎝ ⎠
 (1.15) 
Η πυκνότητα καταστάσεων, ( )D E , ορίζεται ως η πρώτη παράγωγος του αριθµού των ενεργειακών 
σταθµών ως προς την ενέργεια E: 
( )
3
2 1
2
2 2
2
2
dN V mD E E
dE h
⎛ ⎞= = ⎜ ⎟π ⎝ ⎠
 (1.16) 
 
1.2.3.2. Θερµοχωρητικότητα του Αερίου Ελεύθερων Ηλεκτρονίων 
 
Σύµφωνα µε την κλασική θεωρία, η συνεισφορά του αερίου ελεύθερων ηλεκτρονίων στη 
θερµοχωρητικότητα ισούται µε 3
2 B
Nk (όπου Bk  η σταθερά του Boltzmann), όπως συµβαίνει µε ένα 
µονοατοµικό ιδανικό αέριο. Μετρήσεις δείχνουν ότι, σε θερµοκρασία δωµατίου, η πραγµατική 
συνεισφορά των ηλεκτρονίων είναι λιγότερο από 1% της αναµενόµενης τιµής. Η ορθή εξίσωση 
διατυπώθηκε εντέλει από το Fermi [43], µε τον ίδιο να αναφέρει ενδεικτικά ότι µπορούν να διαπιστωθούν 
τα εξής: 
• Η ειδική θερµότητα εξαφανίζεται στη θερµοκρασία του απόλυτου µηδέν (0 Κ). 
• Σε χαµηλές θερµοκρασίες, η ειδική θερµότητα είναι ανάλογη µε την απόλυτη θερµοκρασία Τ (σε 
βαθµούς Kelvin). 
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Κατά τη θέρµανση ενός δείγµατος από τη θερµοκρασία του απολύτου µηδενός, δεν κερδίζουν όλα τα 
ηλεκτρόνια την ίδια ποσότητα ενέργειας, τάξης µεγέθους Bk T . Πιο συγκεκριµένα, µόνο τα ηλεκτρόνια 
που βρίσκονται µέσα σε µία µικρή περιοχή, Bk T , γύρω από την ενέργεια Fermi, ενεργοποιούνται 
θερµικά. Σε ένα σύστηµα που περιλαµβάνει Ν ηλεκτρόνια, µόνο ένα µικρό µέρος αυτών, τάξης µεγέθους 
F
T
T (όπου FT  η θερµοκρασία Fermi), ενεργοποιούνται θερµικά. Μόνο τα ηλεκτρόνια που παραµένουν 
µέσα σε ένα µικρό τµήµα γύρω από την ενέργεια Fermi κερδίζουν θερµική ενέργεια µέτρου Bk T . Κάθε 
ένα από αυτά τα 
F
TN T⋅ ηλεκτρόνια χαρακτηρίζεται από θερµική ενέργεια Bk T . Η συνολική εσωτερική 
ενέργεια του αερίου ελεύθερων ηλεκτρονίων δίνεται προσεγγιστικά από την ακόλουθη σχέση: 
B
F
NTU k T
T
≈  (1.17) 
Λόγω των ηλεκτρονίων, προστίθεται µόνο ένα µικρό τµήµα στην ειδική θερµότητα, ανάλογο του Τ: 
B
F
Nk TdUC
dT Tηλ
= ≈ 	   (1.18) 
µε την παραπάνω σχέση να δίνει αποτελέσµατα πολύ κοντά στα πειραµατικά. Η ειδική θερµότητα των 
ηλεκτρονίων µπορεί να δοθεί εναλλακτικά από την ακόλουθη εξίσωση [43], η οποία δίνει ακριβέστερα 
αποτελέσµατα από την (1.18): 
( )2 2 21 1
3 2
B
F B
F
k TC D E k T N
Tηλ
= π = π 	   (1.19) 
Αυτή η εξάρτηση του Cηλ από τη θερµοκρασία µπορεί να χρησιµοποιηθεί για την απλοποίηση των 
εξισώσεων του Μοντέλου Δύο Θερµοκρασιών (Two-Temperature Model / ΤΤΜ) που θα περιγραφεί σε 
επόµενο Κεφάλαιο. 
 
1.2.3.3.Θερµική αγωγιµότητα των µετάλλων 
 
Έστω C η ειδική θερµότητα ανά µονάδα όγκου, l η µέση ελεύθερη διαδροµή και υ η ταχύτητα µε την 
οποία κινείται ένα σωµατίδιο. Σε αυτή την περίπτωση, η θερµική αγωγιµότητα k του σωµατιδίου ισούται 
µε: 
3
C Lk ⋅ υ⋅=  (1.20) 
Λαµβάνοντας υπόψη και την εξίσωση (1.19), η θερµική αγωγιµότητα του αερίου Fermi δίνεται από 
την παρακάτω εξίσωση: 
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2 2 22
23 3
B B
F
F
nk T nk Tk l
m mηλ
π ⋅ τπ= ⋅ ⋅υ ⋅ =
υ
 (1.21) 
Όπου n η πυκνότητα ηλεκτρονίων, τ ο χρόνος χαλάρωσης των ηλεκτρονίων και Fl = υ ⋅τ . Για καθαρά 
µέταλλα, το µεγαλύτερο µέρος της ροής θερµότητας προέρχεται από τα ηλεκτρόνια και όχι από τα 
φωνόνια. Αντίθετα, σε µέταλλα µε προσµίξεις ή κράµατα, η συνεισφορά των φωνονίων στη ροή 
θερµότητας µπορεί να γίνει συγκρίσιµη µε αυτή των ηλεκτρονίων. 
 
1.3. Ανάλυση και µαθηµατική µοντελοποίηση της ακτινοβολίας Laser 
 
Η αφετηρία από την οποία θα ξεκινήσουµε την ανάλυση της ακτινοβολίας Laser είναι οι εξισώσεις 
του Maxwell, οι οποίες χρησιµοποιούνται στην προσπάθεια ενοποίησης των εξισώσεων ηλεκτρισµού και 
µαγνητισµού. Ο Σκωτσέζος Μαθηµατικός και Φυσικός James Clerk Maxwell εισήγαγε, στις εξισώσεις 
που περιγράφουν το ηλεκτρικό πεδίο E και το µαγνητικό πεδίο H, έναν επιπλέον όρο. Η φυσική σηµασία 
του όρου αυτού είναι η εξής: ένα µέρος του ηλεκτρικού και του µαγνητικού πεδίου θα πρέπει να 
παρουσιάζει ρυθµό απόσβεσης µικρότερο από το τετράγωνο της απόστασης. Το σύνολο των φαινοµένων 
που σχετίζονται µε αυτό τον εισαχθέντα όρο καλείται ηλεκτροµαγνητική ακτινοβολία. Σηµειώνουµε εδώ 
ότι, µε βάση τη θεωρία Μεταφοράς Θερµότητας, η ακτινοβολία είναι ένας τρόπος µετάδοσης ενέργειας 
που δεν απαιτεί την ύπαρξη κάποιου συνεχούς µέσου, κάτι που σηµαίνει δηλαδή ότι η ακτινοβολία 
µπορεί να διαδοθεί και στο κενό.  
Η παρακάτω σχέση (1.22) περιγράφει το ηλεκτρικό πεδίο Ε. Ο τρίτος όρος από αυτούς που 
βρίσκονται εντός της αγκύλης είναι ένας εµπειρικός όρος που πρότεινε ο Feynman το 1964, για τη 
διατύπωση του νόµου της ακτινοβολίας: 
2
2 2 2 2
0
1
4
r r
r
e eq r d dE e
r c dt r c dt
⎡ ⎤⎛ ⎞= − + ⋅ +⎜ ⎟⎢ ⎥πε ⎝ ⎠⎣ ⎦
 (1.22) 
Στη σχέση αυτή, q είναι το φορτίο του σωµατιδίου που βρίσκεται σε απόσταση r από το ηλεκτρόνιο 
φορτίου er, c είναι η ταχύτητα του φωτός στο κενό και ε0 η διηλεκτρική σταθερά στο κενό. Ο τρόπος µε 
τον οποίο διαδίδεται η ηλεκτροµαγνητική ακτινοβολία µπορεί να προσδιοριστεί επιλύοντας τις εξισώσεις 
του Maxwell. 
Ένα ηλεκτροµαγνητικό πεδίο χαρακτηρίζεται από δύο επιµέρους διανυσµατικά πεδία, εξαρτώµενα από 
το διάνυσµα θέσης r
r
 και το χρόνο t: 
• Ηλεκτρικό πεδίο: ( ),E E r t=ur ur r  
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• Μαγνητικό πεδίο: ( ),H H r t=uur uur r  
Χαρακτηριστικά µεγέθη σε ένα ηλεκτροµαγνητικό πεδίο είναι το φορτίο και η ένταση του ρεύµατος. 
Τα µεγέθη αυτή χαρακτηρίζονται από άλλα δύο πεδία: 
• Πυκνότητα φορτίου: Βαθµωτό µέγεθος, ( ),r tρ = ρ  
• Πυκνότητα ρεύµατος: Διανυσµατικό µέγεθος, ( ),j j r t=r r r  
Συσχετίζοντας τη ροή του διανυσµατικού πεδίου µε την απόκλισή του, για τα δύο διανυσµατικά πεδία 
που περιγράφουν ηλεκτροµαγνητικά φαινόµενα (ηλεκτρικό και µαγνητικό), προκύπτουν οι εξισώσεις του 
Maxwell. Χρησιµοποιώντας τις Gaussian µονάδες gradˆA A∇⋅ =  και divˆA A∇× =  για το τυχόν µέγεθος 
A, µπορούµε να εκφράσουµε τις εξισώσεις Maxwell, συναρτήσει των E, H, ρ και j, ως εξής: 
( )
( )
( )
( )
M1 : 4
1M2 :
M3 : 0
1 4M4 :
E
HE
c t
H
E jH
c t c
∇⋅ = πρ ⎫
⎪∂ ⎪∇× = − ⎪∂
⎬
∇ ⋅ = ⎪
⎪∂ π ⎪∇× = +
∂ ⎭
	   (1.23)	  
Στην περίπτωση κατά την οποία το ηλεκτροµαγνητικό πεδίο βρίσκεται υπό την παρουσία ενός µέσου 
µε διηλεκτρικές και µαγνητικές ιδιότητες, θα εισαγάγουµε ακόµα δύο διανυσµατικά πεδία, τα οποία 
περιγράφουν αντίστοιχα την ηλεκτρική και τη µαγνητική ροπή ανά µονάδα όγκου: 
• Ηλεκτρική ροπή ανά µονάδα όγκου: ( ),P P r t=ur ur r  
• Μαγνητική ροπή ανά µονάδα όγκου: ( ),M M r t=uur uur r  
Εναλλακτικά, µπορούµε να εισαγάγουµε ακόµα δύο διανυσµατικά πεδία: 
• Ηλεκτρική µετατόπιση: ( ),D D r t=ur ur r  
• Μαγνητική επαγωγή: ( ),B B r t=ur ur r  
Για τα παραπάνω µεγέθη ισχύουν οι ακόλουθες σχέσεις συσχετισµού: 
4
4
D E P
B H M
= + π ⎫
⎬= + π ⎭
 (1.24) 
Τα διάφορα πεδία για τα οποία έγινε λόγος παραπάνω µπορούν επίσης να συσχετιστούν µε τη βοήθεια 
των ακόλουθων καταστατικών εξισώσεων: 
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( )
( )
( )
1 :
2 :
3 :
D E
B H
j E
Κ = ε ⎫
⎪
Κ = µ ⎬
⎪Κ = σ ⎭
	   (1.25) 
Όπου: ε η διηλεκτρική σταθερά, µ η µαγνητική διαπερατότητα και σ η ηλεκτρική αγωγιµότητα. 
Μάλιστα, σηµειώνουµε εδώ ότι η καταστατική εξίσωση (Κ3) αντιστοιχεί στο νόµο του Ohm. Στην 
περίπτωση που τα συσχετιζόµενα διανυσµατικά πεδία δεν είναι µεταξύ τους παράλληλα, οι βαθµωτές 
σταθερές λαµβάνουν τη µορφή τανυστών δεύτερης τάξης. Από τις καταστατικές εξισώσεις (1.25) και τις 
µαθηµατικές διατυπώσεις (1.24) για την ηλεκτρική µετατόπιση και τη µαγνητική επαγωγή, µπορούµε να 
εξαγάγουµε συµπεράσµατα για τη φυσική σηµασία της διηλεκτρικής σταθεράς και της µανγητικής 
διαπερατότητας. Η διηλεκτρική σταθερά αποτελεί ουσιαστικά το λόγο του συνολικού πεδίου προς το 
ηλεκτρικό πεδίο, καθώς τα ηλεκτρόνια που ταλαντώνονται παράγουν µακροσκοπικά πόλωση στο υλικό, 
η οποία προστίθεται στην πόλωση του ηλεκτρικού πεδίου. Κατά παρόµοιο τρόπο µπορεί να οριστεί και η 
µαγνητική διαπερατότητα. Τα µεγέθη ε, µ και σ εισάγονται στις εξισώσεις του Maxwell όταν υπάρχει 
παρουσία µέσου, µε αποτέλεσµα οι εξισώσεις αυτές να διαµορφωθούν ως εξής: 
4D∇⋅ = πρ	  ή 
4E πρ∇⋅ =
ε
	   (1.26) 
1 BE
c t
∂∇× = −
∂
	  ή 
HE
c t
µ ∂∇× = −
∂
 (1.27)	  
0B∇⋅ = 	  ή 0Hµ∇⋅ =  (1.28) 
1 4D jH
c t c
∂ π∇× = +
∂
 ή 4EH E
c t c
ε ∂ πσ∇× = +
∂
	   (1.29) 
Στην περίπτωση που η πυκνότητα φορτίου και η πυκνότητα ρεύµατος είναι µηδενικές (ρ = j = 0), η 
κυµατική εξίσωση του µαγνητικού πεδίου µπορεί να προκύψει λαµβάνοντας υπόψη το στροβιλισµό του 
µαγνητικού πεδίου, rotH ή H∇×∇× , όπως προκύπτει µε τη βοήθεια της σχέσης (1.29), και 
αντικαθιστώντας την τελικώς προκύπτουσα σχέση στην (1.27): 
EH E
c t c t
ε ∂ ε ∂∇×∇× = ∇ = ∇×
∂ ∂
 (1.30) 
Επειδή όµως 
( )H H H∇×∇× =∇ ∇⋅ −Δ 	  και 0HΔ = 	   (1.31) 
τότε η εξίσωση του ηλεκτρικού πεδίου γράφεται ως εξής:	  
2
2 2
HH
c t
µε ∂Δ =
∂
 (1.32) 
Αντίστοιχα, η εξίσωση του ηλεκτρικού πεδίου γράφεται ως εξής: 
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2
2 2
EE
c t
µε ∂Δ =
∂
	   (1.33) 
Σε περίπτωση που η πυκνότητα ρεύµατος είναι µη µηδενική, οι εξισώσεις (1.32) και (1.33) 
διαµορφώνονται ως εξής: 
( )
( )
2
2 2 2
2
2 2 2
41 :
42 :
H HH
c t c t
E EE
c t c t
⎫µε ∂ πµσ ∂Σ Δ = + ⎪⎪∂ ∂
⎬
µε ∂ πµσ ∂ ⎪Σ Δ = + ⎪∂ ∂ ⎭
	   (1.34) 
Στη γενική περίπτωση κατά την οποία τόσο η πυκνότητα ρεύµατος j όσο και η πυκνότητα φορτίου ρ 
είναι µη µηδενικές, η σχέση (Σ1) παραµένει ως έχει, αλλά στο δεύτερο µέλος της σχέσης (Σ2) θα πρέπει 
να προστεθεί ο όρος 
4π∇ρ
ε
, µε αποτέλεσµα να προκύψει η σχέση (1.35) για το ηλεκτρικό πεδίο: 
2
2 2 2
4 4E EE
c t c t
µε ∂ πµσ ∂ πΔ = + + ∇ρ
∂ ∂ ε
 (1.35) 
Από τα παραπάνω, συµπεραίνουµε τελικά ότι η ταχύτητα διάδοσης του ηλεκτρικού και µαγνητικού 
πεδίου, έστω v , είναι η ίδια και δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
cv =
µε
 (1.36) 
Όπως γνωρίζουµε από την ηλεκτροµαγνητική θεωρία, σε κάποια υλικά η ηλεκτροµαγνητική 
ακτινοβολία διαδίδεται µε περιοδικό (ταλαντωτικό) χαρακτήρα, ενώ σε ορισµένα άλλα µειώνεται 
εκθετικά µε την απόσταση. Με χρήση της εξίσωσης που περιγράφει την ταχύτητα µετάδοσης του 
ηλεκτρικού και του µαγνητικού πεδίου, θα αποδείξουµε την παραπάνω πρόταση. 
Υποθέτουµε ότι η λύση των εξισώσεων για τα δύο πεδία (ηλεκτρικό και µαγνητικό) έχει την 
ακόλουθη µορφή: 
( ) ( )
( ) ( )
0
0
. . : exp
. . : exp
E E i t kr
H H i t kr
⎫ΗΠ = ω −⎡ ⎤⎣ ⎦ ⎪
⎬
ΜΠ = ω −⎡ ⎤⎪⎣ ⎦⎭
	   (1.37) 
Με αντικατάσταση στις εξισώσεις (1.35) και (1.36) έχουµε: 
2
2 2
2 2 2
4 41k k i k i
c c c
πµσ µε ω ⎡ πσ ⎤⎛ ⎞− ⋅ = ω+ ω ⇒ = ⋅ µε ⋅ −⎜ ⎟⎢ ⎥ωε⎝ ⎠⎣ ⎦
	   (1.38) 
Η ποσότητα µέσα στην αγκύλη συνήθως ονοµάζεται µιγαδική διηλεκτρική σταθερά, 
( ) 41i i πσ⎛ ⎞ε ω = µε ⋅ −⎜ ⎟ωε⎝ ⎠
.	  Με απλή αντικατάσταση προκύπτει ότι για τα µέταλλα και γενικώς τα αγώγιµα 
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υλικά, στα οποία η ηλεκτρική αγωγιµότητα σ είναι µη µηδενική, ο κυµατάριθµος k είναι µιγαδικός 
( )1 2k k ik= + , µε αποτέλεσµα το ηλεκτρικό και το µαγνητικό πεδίο να λαµβάνουν τη µορφή: 
( ) ( )
( ) ( )
2
2
0 1
0 1
. . : exp
. . : exp
k r
k r
E E e i t k r
H H e i t k r
⎫ΗΠ = ⋅ ⋅ ω −⎡ ⎤⎣ ⎦ ⎪
⎬
ΜΠ = ⋅ ⋅ ω −⎡ ⎤⎪⎣ ⎦⎭
	   (1.39) 
Η (1.39) δείχνει ότι στα παραπάνω υλικά τα πεδία εξασθενούν εκθετικά µε την αύξηση της 
απόστασης. 
Είναι πάντως σηµαντικό να έχουµε µία εικόνα για τις τιµές που λαµβάνει η ηλεκτρική αγωγιµότητα 
στα διάφορα υλικά. Εστιάζοντας στα µέταλλα, δεν µπορούµε να είµαστε απόλυτα ακριβείς µε την 
υπόθεση 0σ ≠ , επειδή όλα τα µη πραγµατικά υλικά έχουν µη µηδενική ηλεκτρική αγωγιµότητα. Με τη 
βοήθεια της θεωρίας µετάλλων του Drude, θα προσπαθήσουµε να εξαγάγουµε µία γενική σχέση για την 
ηλεκτρική αγωγιµότητα, µέσω της οποίας θα µπορούµε να κάνουµε υπολογισµούς αυτής για κάθε υλικό 
που µας ενδιαφέρει. Αρχικά υπολογίζουµε την ορµή ενός ηλεκτρονίου που προκαλείται από ένα χρονικά 
µεταβαλλόµενο ηλεκτρικό πεδίο, ( )p p t= . Μας ενδιαφέρει το πώς θα µεταβληθεί η τιµή της ορµής όταν 
έχει παρέλθει ένα πεπερασµένο διάστηµα dt, άρα δηλαδή θα ασχοληθούµε µε το µέγεθος ( )p t dt+ . 
Η δύναµη που ασκείται από ένα ηλεκτροµαγνητικό κύµα σε ένα ηλεκτρόνιο δίνεται από τη σχέση: 
VF e E B
c
⎛ ⎞= − + ×⎜ ⎟⎝ ⎠
	   (1.40) 
Στην παρούσα περίπτωση, η συνεισφορά του µαγνητικού πεδίου είναι σαφώς χαµηλότερη αυτής του 
ηλεκτρικού και, εποµένως, µπορεί να αµεληθεί. Η κατανόηση της ηλεκτρικής αγωγιµότητας µπορεί να 
γίνει ευκολότερη εάν συσχετίσουµε την ορµή ( )p t  ενός ηλεκτρονίου µε το ηλεκτρικό πεδίο ( )E t  και 
την πυκνότητα ρεύµατος ( )j t . Αν τ ο χρόνος χαλάρωσης, τότε τη χρονική στιγµή dtτ+  η πιθανότητα 
σύγκρουσης ενός ηλεκτρονίου είναι 1 dt⎛ ⎞−⎜ ⎟τ⎝ ⎠
 µε ένα ιόν και 
dt
τ
 µε ένα άλλο ηλεκτρόνιο. Εάν 
αγνοήσουµε τη συνεισφορά των t dt+  ηλεκτρονίων (τα οποία πράγµατι συγκρούονται µεταξύ των 
χρονικών στιγµών t και t+dt), στην ορµή ( )p t dt+ , ως όρους της τάξης ( )2dt  άρα πάρα πολύ µικρούς, 
και λάβουµε επίσης υπόψη ότι F e E= − ⋅ , η εξίσωση ορµής του ηλεκτρονίου διατυπώνεται ως εξής: 
( ) ( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( )
21 dtp t dt p t f t dt O dt
dp t p t
eE t
dt
⎛ ⎞ ⎡ ⎤+ = − + + ⇒⎜ ⎟ ⎣ ⎦τ⎝ ⎠
⇒ = − −
τ
 (1.41) 
Εάν υποθέσουµε ότι ( ) ( ) ( )i tp t p e ω= ω  και ( ) ( ) ( )i tE t E e ω= ω , θα προκύψουν τα εξής: 
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( ) ( ) ( ) ( ) ( )
1
cp Ei p eE p
i
ω τ ω
− ω⋅ ω = − ω ⇒ ω =
τ − ωτ
	   (1.42) 
Η εξίσωση (1.42) συσχετίζει την ορµή µε το ηλεκτρικό πεδίο. Αφού το κάθε ηλεκτρόνιο µεταφέρει 
φορτίο, έστω e−  (όπου το αρνητικό πρόσηµο δηλώνει το αρνητικό φορτίο του ηλεκτρονίου), το φορτίο 
που διατρέχει µια διατοµή A σε χρόνο dt θα ισούται µε ne v Adt− ⋅ ⋅ , ενώ η πυκνότητα ρεύµατος θα 
ισούται µε: 
( ) ( ) ( )p tj t ne v t ne
m
= − ⋅ = −  (1.43) 
Στην παραπάνω σχέση n είναι ο αριθµός των ηλεκτρονίων ανά µονάδα όγκου, v η ταχύτητα µε την οποία 
κινούνται και m η µάζα του καθενός. Συνδυάζοντας τις σχέσεις (1.42) και (1.43), θα προκύψει η 
ακόλουθη σχέση: 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2
1
nej E E
m i
τω = ω = σ ω ω
− ωτ
 (1.44) 
Για υψηλές τιµές της συχνότητας ω, τέτοιες ώστε 1ωτ ? , µπορούµε να εξαγάγουµε πολύ χρήσιµα 
συµπεράσµατα. Αρκεί, στη σχέση της µιγαδικής ηλεκτρικής σταθεράς, ( ) 41i i πσ⎛ ⎞ε ω = µε ⋅ −⎜ ⎟ωε⎝ ⎠
, να 
εισαγάγουµε την ηλεκτρική αγωγιµότητα ( ) ( )
2
1
ne
m i
τσ ω =
− ωτ
, οπότε προκύπτουν τα εξής: 
( )
( )
2
22
2 2
4 11 1 pi
ne i
m
ne
m
⎫
σ ω = − ⎪ω ⎪
⎬⎛ ⎞ω⎛ ⎞π ⎪ε ω = − = µε −⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎪ε ω ω⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎭
	   (1.45) 
Στις παραπάνω σχέσεις (1.45), η ποσότητα ωp είναι γνωστή µε τον όρο συχνότητα πλάσµατος. 
• Αν ω<ωp, η διηλεκτρική σταθερά είναι πραγµατικός αρνητικός αριθµός, µε αποτέλεσµα η λύση του 
ηλεκτρικού και του µαγνητικού πεδίου να είναι ποσότητες που ελαττώνονται εκθετικά στο χώρο. Τα 
υλικά που παρουσιάζουν αυτές τις ιδιότητες ονοµάζονται απορροφητικά. 
• Αν ω>ωp, η λύση για τα δύο πεδία έχει περιοδική µορφή, µε αποτέλεσµα η κατάσταση της ύλης που 
έχουµε (πλάσµα ή µεταλλικός ατµός) να είναι διαφανής από την προσπίπτουσα συχνότητα της 
ηλεκτροµαγνητικής ακτινοβολίας. 
 
1.4.  Η επίδραση της ακτινοβολίας Laser σε µεταλλικά υλικά 
 
1.4.1. Γενικές αρχές αλληλεπίδρασης ακτινοβολίας Laser – ύλης 
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Η ισχύς µιας προσπίπτουσας ακτινοβολίας διαχωρίζεται σε τρία µέρη: την ανακλώµενη, την 
απορροφώµενη και τη διερχόµενη. Στην περίπτωση των µεταλλικών υλικών δεν υπάρχει διερχόµενη ισχύς 
(είναι δηλαδή µηδενική), επειδή τα υλικά αυτά είναι αδιαφανή. Στην περίπτωση κάθε 
ηλεκτροµαγνητικού κύµατος, άρα και της ακτινοβολίας Laser, η ηλεκτρική αγωγιµότητα επηρεάζεται 
από τη συχνότητα του κύµατος που επιδρά σε αυτό. Για αυτό το λόγο, η απορροφητικότητα ενός υλικού 
επηρεάζεται από τη συχνότητα της ακτινοβολίας Laser, άρα και από το µήκος κύµατος εκποµπής. Όταν 
ένα οποιοδήποτε ηλεκτροµαγνητικό κύµα (άρα και η ακτινοβολία Laser) επιδράσει στα άτοµα της 
επιφάνειας ενός µεταλλικού υλικού, το ηλεκτρικό πεδίο προκαλεί την έντονη κίνηση των ηλεκτρονίων. 
Από το ρεύµα που δηµιουργείται, και λαµβάνοντας υπόψη την πεπερασµένη ηλεκτρική αγωγιµότητα που 
παρουσιάζει το υλικό, λαµβάνει χώρα το φαινόµενο Joule, το οποίο προκαλεί αύξηση στη θερµοκρασία 
των επιφανειακών στιβάδων του υλικού. 
Κάτω από την επίδραση της ακτινοβολίας Laser, η θερµοκρασία του υλικού αυξάνεται συνεχώς. Από 
κάποια ελάχιστη τιµή έντασης της ακτινοβολίας και µετά, αρχίζει η τήξη του υλικού. Η τήξη µειώνει την 
αγωγιµότητα και αυξάνει την απορροφητικότητα του υλικού. Εάν, λόγω εντονότερης ακτινοβολίας, η 
θερµοκρασία αυξηθεί ακόµα περισσότερο, τότε θα παρατηρηθεί εξάτµιση και αποµάκρυνση υλικού, που 
άλλωστε είναι και ο σκοπός της παρούσας εργασίας, θέλοντας να εκτελέσουµε κατεργασία αποβολής 
υλικού µε χρήση Laser. 
Όταν η τιµή της έντασης ακτινοβολίας είναι ιδιαίτερα υψηλή, τα ελεύθερα ηλεκτρόνια αναπτύσσουν 
µεγάλες ταχύτητες, µε αποτέλεσµα τον ιονισµό των ατµών που προέρχονται από το υλικό που 
εξατµίζεται. Αποτέλεσµα αυτού του φαινοµένου είναι ο σχηµατισµός πλάσµατος, το οποίο παρεµβαίνει σε 
σηµαντικό βαθµό ανάµεσα στη δέσµη και στην υπό κατεργασία επιφάνεια. Η απορρόφηση ενέργειας 
αυξάνεται σηµαντικά λόγω του πλάσµατος, το οποίο ταυτόχρονα ασκεί πίεση στο τηγµένο υλικό, µε 
αποτέλεσµα την αλλοίωση της µορφής της επιφάνειας. 
Το πλάσµα που δηµιουργείται µπορεί να γίνει ακόµα πυκνότερο αν αυξηθεί περαιτέρω η τιµή της 
έντασης της ακτινοβολίας. Σε αυτή την περίπτωση, το πλάσµα συνήθως αποκολλάται από την επιφάνεια 
του υλικού. Όταν το πλάσµα αποκολληθεί, καθίσταται και πάλι αραιότερο, µε αποτέλεσµα να είναι 
διαπερατό στην προσπίπτουσα ακτινοβολία. Κατά συνέπεια, η ενέργεια που µεταφέρεται στο υλικό 
ελαττώνεται και η απορρόφηση αλλοιώνεται. 
Για πολύ υψηλές τιµές της έντασης, η οπτική ενέργεια της ακτινοβολίας Laser δρα ως κρουστικό κύµα, 
του οποίου η ταχύτητα διάδοσης είναι µεγαλύτερη της ταχύτητας του ήχου. Το κρουστικό αυτό κύµα 
συναντά την επιφάνεια του προς κατεργασία υλικού. Ανάλογα µε την τιµή της πυκνότητας ισχύος της 
ακτινοβολίας, δηλαδή της ισχύος (σε Watt) ανά µονάδα επιφάνειας (cm2), η ακτινοβολία Laser προκαλεί 
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διαφορετική επίδραση σε ένα υλικό. Το παρακάτω Σχήµα 1.6. παρουσιάζει συνοπτικά όλες τις πιθανές 
επιδράσεις της ακτινοβολίας Laser: 
 
  
 
Σχήµα 1.6.: Η επίδραση της ακτινοβολίας Laser σε ένα υλικό, για ένα εύρος διαφορετικών τιµών 
εφαρµοζόµενης πυκνότητας ισχύος. 
 
Με βάση τα όσα ειπώθηκαν για την επίδραση της ακτινοβολίας Laser στα διάφορα υλικά και κυρίως 
στα µεταλλικά, αξίζει να παραθέσουµε το ακόλουθο Σχήµα 1.7., το οποίο αποτελεί µία απλουστευµένη 
σχηµατοποίηση της αλληλεπίδρασης υλικού – Laser: 
 
 
Σχήµα 1.7. Απλουστευµένη σχηµατική αναπαράσταση της επίδρασης της ακτινοβολίας Laser σε µεταλλικά 
υλικά. 
1.4.2. Μοντέλο αλληλεπίδρασης ακτινοβολίας Laser και ύλης κατά Zhigilei et al. 
 
Οι Zhigilei et al. [12] παρουσιάζει µε τη σειρά του ένα γενικό µοντέλο που περιγράφει τη διαδικασία 
αλληλεπίδρασης ενός υλικού µε την ακτινοβολία Laser βραχέων παλµών. Η διαδικασία αυτή, όπως 
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περιγράφεται από τους Zhigilei κ.ο.κ., µπορεί να χρησιµοποιηθεί ως βάση για τη διεξαγωγή µιας σειράς 
από υπολογιστικές προσοµοιώσεις της αλληλεπίδρασης υλικών-Laser. Οι προσοµοιώσεις αυτές µπορούν 
να χρησιµοποιηθούν για τη βελτιστοποίηση πειραµατικών παραµέτρων σε σύγχρονες εφαρµογές, την 
καθιέρωση νέων τεχνικών και την ερµηνεία των αποτελεσµάτων που προκύπτουν από την εξέταση της 
µεταβατικής ατοµικής δυναµικής σε διάφορα υλικά και επιφάνειες. 
Το παρακάτω Σχήµα 1.8. παρουσιάζει σχηµατικά την ακολουθία των φαινοµένων που λαµβάνουν 
χώρα λόγω της διέγερσης Laser (Laser excitation) και της αλληλεπίδρασης της ακτινοβολίας µε το υλικό. 
Η ακολουθία των φαινοµένων αυτών περιλαµβάνει τα εξής: 
Βήµα 1: Διέγερση Laser οπτικά ενεργών καταστάσεων µέσα στο υλικό-στόχο (ηλεκτρονική ή 
ταλαντωτική, γραµµική ή µη-γραµµική/πολυφωτονιακή). 
Βήµα 2: Χαλάρωση – θερµοποίηση της απορροφώµενης ενέργειας Laser (µεταφορά ενέργειας µεταξύ 
ηλεκτρονίου και φωνονίου, διαµοριακή και ενδοµοριακή ταλαντωτική εξισορρόπηση, µη-θερµική 
ατοµική δυναµική). 
Βήµα 3: Ενεργές µεταβολές δοµής και φάσης στην περιοχή υψηλής θερµοκρασίας και πίεσης, κατά τη 
διάρκεια της εναπόθεσης της ενέργειας Laser (τήξη/µετουσίωση/απανθράκωση, γένεση κρυσταλλικών 
ατελειών, κάταγµα/θρυµµατισµός, εκρηκτικός βρασµός και εξάτµιση της επιφάνειας). 
Βήµα 4: Μακροπρόθεσµη εξέλιξη της πολυ-στοιχειακής στήλης φωτοαποδόµησης (εξάτµιση / 
συµπύκνωση συστοιχιών, χηµικές αντιδράσεις και αντιδράσεις ιονισµού). 
Η µελέτη των παραπάνω διαδικασιών θα µας είναι πολύ χρήσιµη όταν θα επεκταθούµε διεξοδικά στο 
ζήτηµα της φωτοαποδόµησης µε χρήση Laser (Laser Ablation), στα πλαίσια του Κεφαλαίου 2. 
 
1.4.3. Απορρόφηση ακτινοβολίας Laser από µεταλλικά υλικά 
 
Η απορρόφηση της ακτινοβολίας Laser από ένα µεταλλικό υλικό αποτελεί προαπαίτηση για την 
επίδραση της ακτινοβολίας αυτής στο υλικό. Η επιτυχία και το αποτέλεσµα µιας κατεργασίας ενός 
µεταλλικού υλικού µε Laser βασίζεται κατά µείζονα λόγο στην απορρόφηση της ακτινοβολίας, ένα 
στάδιο που πολλές φορές αποδεικνύεται ιδιαίτερα προβληµατικό, κατά την εκτέλεση της κατεργασίας. Οι 
όποιες διαφορές παρατηρούνται, µεταξύ των µεταλλικών και των µη µεταλλικών υλικών, κατά τη 
διάρκεια της κατεργασίας αυτών µε χρήση Laser, οφείλονται κατά κύριο λόγο στη διαφορά του τρόπου 
µε τον οποίο συµπεριφέρονται τα ηλεκτρόνια, υπό την επίδραση ηλεκτρικού πεδίου. Στα µέταλλα, η 
ενέργεια του Laser απορροφάται κατά βάση από σχεδόν ελεύθερα ηλεκτρόνια, µέσω αντίστροφης 
ακτινοβολίας πέδησης [6]. Αυτό έρχεται σε αντίθεση µε τους ηµιαγωγούς και τους µονωτές, όπου τα 
ηλεκτρόνια αυτά θα πρέπει να δηµιουργηθούν µέσω ιονισµού φωτονίων και ατοµικών στιβάδων. 
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Πιο συγκεκριµένα, η απορρόφηση της ακτινοβολίας του φωτός Laser στα µέταλλα γίνεται από τα 
ηλεκτρόνια της ζώνης αγωγιµότητας. Στη συνέχεια, η εναποτιθέµενη ενέργεια αρχικά κατανέµεται 
γρήγορα (σε χρονικό διάστηµα της τάξης των µερικών femtoseconds) ανάµεσα στα ηλεκτρόνια, ενώ 
αργότερα (σε µεγαλύτερο χρονικό διάστηµα) µεταδίδεται στις ταλαντώσεις του πλέγµατος. Η 
επακόλουθη διαδικασία ελέγχεται από την ισχύ της σύζευξης ηλεκτρονίου-φωνονίου και µπορεί να 
διαρκέσει από κλάσµατα του picosecond έως µερικές δεκάδες picoseconds. Τελικά, επέρχεται θερµική 
ισορροπία ανάµεσα στα ηλεκτρόνια και στα φωνόνια [12].  
Η τήξη, η εξάτµιση και η γρήγορη στερεοποίηση αποτελούν διαδικασίες που γίνονται ως επί το 
πλείστον εκµεταλλεύσιµες µέσω των διαφόρων επιδράσεων που λαµβάνουν χώρα λόγω της 
ακτινοβόλησης µε Laser στα µεταλλικά υλικά [58]. Οι µεταβολές φάσης στα παραπάνω υλικά είναι εν 
γένει πολύπλοκες διαδικασίες, λόγω των πυκνοτήτων ισχύος και των χρονικών κλιµάκων που 
χρησιµοποιούνται για τις διάφορες κατεργασίες µε Laser. Ως εκ τούτου, η µελέτη των φαινοµένων αυτών 
απαιτεί τη χρήση µιας σειράς από υπολογιστικά µοντέλα, για τα οποία θα γίνει εκτενέστερη αναφορά στο 
Κεφάλαιο 2. 
Όσον αφορά το ηλεκτρικό πεδίο που δηµιουργεί ένα κύµα που διαδίδεται σε ένα οµογενές µέσο, χωρίς 
όµως να απορροφάται, ο von Allmen [46] το περιγράφει µε τη βοήθεια της παρακάτω σχέσης: 
0
2exp ziE E
t
π=
λ −ω
 (1.46) 
όπου E είναι η ένταση του ηλεκτρικού πεδίου, z η συντεταγµένη που είναι παράλληλη στη διεύθυνση 
διάδοσης του κύµατος, ω η γωνιακή συχνότητα και λ το µήκος κύµατος της ακτινοβολίας Laser. Αν c η 
ταχύτητα του φωτός και n1 ο δείκτης διάθλασης του µέσου εντός του οποίου διαδίδεται η ακτινοβολία, 
τότε το µήκος κύµατος λ εκφράζεται συναρτήσει της γωνιακής συχνότητας ω ως εξής: 
1
2 c
n
⎛ ⎞π⎛ ⎞λ = ⎜ ⎟⎜ ⎟ω⎝ ⎠⎝ ⎠
 (1.47)  
Ανάλογη σχέση µε την (1.46) υπάρχει και για το µαγνητικό πεδίο του κύµατος. Αν 0E  το εύρος του 
ηλεκτρικού πεδίου και 0H  το εύρος του µαγνητικού, τότε τα δύο αυτά εύρη µπορούν να συσχετιστούν 
µεταξύ τους µε τη βοήθεια της ακόλουθης σχέσης: 
0 0 1 0H E n c= ε  (1.48) 
όπου ε0 η διηλεκτρική σταθερά στο κενό. 
Το ποσό της ενέργειας που µεταφέρει το ηλεκτρικό πεδίο είναι το ίδιο µε αυτό που µεταφέρει το 
µαγνητικό πεδίο. Όµως, σε ένα ηλεκτρόνιο, το ηλεκτροµαγνητικό πεδίο ασκεί µία ενιαία διανυσµατική 
δύναµη f
ur
, η οποία, πάντα σύµφωνα µε τα λεγόµενα του von Allmen [46], δίνεται από την εξής σχέση: 
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( )1nf e E v Hc
⎡ ⎤⎛ ⎞= − + ×⎜ ⎟⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦
ur ur r uur
 (1.49) 
όπου e το φορτίο του ηλεκτρονίου και v
r
 η (διανυσµατική) ταχύτητά του. 
Είναι όµως σηµαντικό να αναφέρουµε ότι, στη δύναµη που περιγράφεται από τη σχέση (1.49), η 
συνεισφορά του µαγνητικού πεδίου είναι 
v
c
 φορές µικρότερη από αυτή του ηλεκτρικού πεδίου, µε 
αποτέλεσµα να παραλείπεται συνήθως, επειδή 83 10 mc vs≈ ⋅ ?  άρα  0vc → . Η πυκνότητα ενέργειας J, η 
οποία ουσιαστικά είναι η ένταση της ενέργειας του κύµατος ανά µονάδα επιφάνειας, δίνεται από την 
παρακάτω σχέση: 
2
1 0 0J E H n cE= × = ε
ur uur
 (1.50) 
Σε µέσα που χαρακτηρίζονται από την ικανότητα απορρόφησης του ηλεκτροµαγνητικού κύµατος, ο 
δείκτης διάθλασης 1n  θα πρέπει να αντικατασταθεί από ένα µιγαδικό δείκτη διάθλασης n , της µορφής 
1 2n n in= +  (1.51) 
Λόγω των εξισώσεων (1.46)-(1.51), παρατηρούµε ότι η διάδοση του ηλεκτροµαγνητικού κύµατος κατά 
τη διεύθυνση διάδοσης, z, έχει µειωθεί κατά την ποσότητα 2exp n z
c
ω⎛ ⎞
⎜ ⎟⎝ ⎠
, κάτι που δείχνει ότι ένα µέρος 
της οπτικής ενέργειας έχει απορροφηθεί. Για ένταση ακτινοβολίας J, όπως ορίστηκε από τη σχέση (1.50), 
ο συντελεστής απορρόφησης α ορίζεται ως εξής: 
2 22 41 n ndJa
J dz c
ω π⎛ ⎞⎛ ⎞= − = =⎜ ⎟⎜ ⎟ λ⎝ ⎠⎝ ⎠
 (1.52) 
Το αντίστροφο µέγεθος του συντελεστή απορρόφησης, 
1 d
a
= , ονοµάζεται µήκος απορρόφησης. 
Σε µη οµογενή µέσα, ο δείκτης διάθλασης δεν παραµένει σταθερός στο χώρο αλλά µεταβάλλεται. 
Εξαιτίας των µεταβολών αυτών, το µέτωπο διάδοσης του κύµατος µεταβάλλεται, µε αποτέλεσµα την 
εκτροπή της ακτινοβολίας και τη δηµιουργία, στις περισσότερες περιπτώσεις, δευτερογενών κυµάτων. 
Για ένα ηλεκτροµαγνητικό κύµα που προσπίπτει σε στερεό επίπεδο που χαρακτηρίζεται από δείκτη 
διάθλασης n και συντελεστή απόσβεσης k, ο νόµος του Fresnel ορίζει την ανακλαστικότητα R του 
κύµατος ως εξής: 
( )
( )
2 2
2 2
1
1
n k
R
n k
− +
=
+ +
  (1.53) 
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Ο δείκτης διάθλασης n µπορεί να εκφραστεί συναρτήσει της διηλεκτρικής σταθεράς ε και της 
ηλεκτρικής αγωγιµότητας σ µέσω της ακόλουθης σχέσης: 
2
0
in σε += = ε
ε ω
 (1.54)  
Οι ποσότητες n2 και ε είναι µιγαδικοί αριθµοί της µορφής 
2 2 2
1 2
1 2
n n in
i
⎫= +
⎬
ε = ε + ε ⎭
 (1.55) 
Οι σχέσεις που δίνουν τα πραγµατικά και φανταστικά µέρη των δύο παραπάνω ποσοτήτων είναι οι 
εξής: 
2 2
1 1 2
2 1 2
2 1
1
2 1
2
2
2
2
n n
n n
n
n
⎫ε = −
⎪ε = ⎪
⎪ε + ε ⎬=
⎪
⎪ε − ε= ⎪
⎭
 (1.56) 
Σύµφωνα µε µία πρώτη προσέγγιση, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι η επίδραση της ακτινοβολίας Laser 
σε µεταλλικά υλικά δεν εξαρτάται από περιβαλλοντικούς παράγοντες. Οι οπτικές ιδιότητες των µετάλλων 
είναι άρρηκτα συνδεδεµένες µε τα ελεύθερα ηλεκτρόνια αγωγιµότητας, τα οποία βρίσκονται στην 
εξωτερική στιβάδα και παίζουν καθοριστικό ρόλο στη διαµόρφωση της οπτικής συµπεριφοράς του 
µεταλλικού υλικού. Το βασικότερο φαινόµενο που παρατηρείται κατά την αλληλεπίδραση µετάλλων µε 
Laser είναι η αλληλεπίδραση φωτονίων και ελεύθερων ηλεκτρονίων. Κατά το βασικό µηχανισµό 
αλληλεπίδρασης λαµβάνουν χώρα τα εξής βήµατα: 
Βήµα 1: Απορρόφηση ενός κβάντου (στοιχειώδης ποσότητας) ενέργειας από ένα ηλεκτρόνιο. 
Βήµα 2: Διέγερση του ηλεκτρονίου και µετάπτωση αυτού σε υψηλότερη ενεργειακή στάθµη. 
Βήµα 3: Σύγκρουση του ηλεκτρονίου µε άλλα ηλεκτρόνια και φωτόνια που υπάρχουν στο πλέγµα. 
Βήµα 4: Απόδοση µέρους της ενέργειας του ηλεκτρονίου στα ανωτέρω σωµατίδια. Η ενέργεια αυτή 
αποδίδεται στο εξωτερικό περιβάλλον υπό µορφή θερµότητας. 
Τα παραπάνω βήµατα παρουσιάζονται στο ακόλουθο Σχήµα 1.8.: 
 
Επειδή το ηλεκτρονιακό νέφος είναι εκφυλισµένο, οι οπτικές ιδιότητες του µεταλλικού υλικού 
καθορίζονται µόνο από τα ελεύθερα ηλεκτρόνια, τα οποία βρίσκονται κοντά στη στάθµη Fermi. Τα 
ηλεκτρόνια που υφίστανται διέγερση λόγω της απορρόφησης της προσπίπτουσας ακτινοβολίας χάνουν 
ένα µέρος της ενέργειάς τους (κατόπιν σκέδασής τους στα φωτόνια ή στις τυχόν ανωµαλίες που 
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παρουσιάζει το πλέγµα), προκειµένου να επιστρέψουν στη θεµελιώδη κατάσταση. Στα µεταλλικά υλικά, 
τα ηλεκτρόνια της εξωτερικής στιβάδας δεν υφίστανται συντονισµό σε κάποια συχνότητα. Οι κρούσεις 
αποτελούν τη µόνη µορφή αλληλεπίδρασης µεταξύ των µετάλλων και του κρυσταλλικού πλέγµατος. Σε 
αυτό το σηµείο είναι πολύ σηµαντικό να θυµηθούµε τη σχέση που δίνει τη µιγαδική διηλεκτρική 
σταθερά, ( )
22
2 2
4 11 1 pi ne
m
⎛ ⎞ω⎛ ⎞πε ω = − = µε −⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟ε ω ω⎝ ⎠ ⎝ ⎠
, καθώς επίσης και τη διαπίστωση στην οποία 
καταλήξαµε στο τέλος της Υποενότητας 1.3. και η οποία αφορά το διαχωρισµό των µετάλλων µε βάση το 
δείκτη απορροφητικότητάς τους (υψηλό ή χαµηλό), ένας διαχωρισµός που γίνεται µε κριτήριο τη 
συγκριτική σχέση µεταξύ της συχνότητας διάδοσης της ηλεκτροµαγνητικής, ω, και της συχνότητας του 
πλάσµατος, ωp. 
Για µεταλλικά υλικά που συχνά υπόκεινται σε κατεργασίες µε Laser, παρουσιάζονται στον παρακάτω 
Πίνακα 1.2. τυπικές τιµές για τους συντελεστές απορρόφησης και ανάκλασης, συναρτήσει του µήκους 
κύµατος: 
    Συντελεστής 
ανάκλασης 
  
Μήκος 
Κύµατος (µm) 
Χαλκός 
(Cu) 
Νικέλιο 
(Ni) 
Σίδηρος (Fe) Βολφράµιο 
(W) 
Χρώµιο 
(Cr) 
Άργυρος 
(Ag) 
       
0.251 0.259 0.378 0.38 0.15 0.32 0.341 
0.305 0.253 0.442 0.44 0.25 0.37 0.091 
0.357 0.273 0.488 0.5 0.28 0.41 0.745 
0.5 0.437 0.608 0.56 0.493 0.55 0.927 
0.7 0.834 0.688 0.580 Μ/Δ 0.56 0.946 
1 0.901 0.72 0.63 0.623 0.57 0.964 
2 0.955 0.835 0.77 0.846 0.63 Μ/Δ 
3 0.971 0.887 0.83 0.905 0.7 0.981 
5 0.979 0.944 Μ/Δ 0.94 0.81 0.981 
9 0.984 0.956 0.93 0.905 0.92 Μ/Δ 
 
Πίνακας 1.2. Τυπικές τιµές συντελεστών ανάκλασης συναρτήσει του µήκους κύµατος της ακτινοβολίας 
Laser, για µεταλλικά υλικά που συνήθως υπόκεινται σε κατεργασίες µε δέσµες Laser. 
M/Δ = Μη διαθέσιµη τιµή. 
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Τα διάφορα µεταλλικά υλικά χαρακτηρίζονται από µία διηλεκτρική συνάρτηση, η οποία δίνεται από 
την παρακάτω σχέση: 
 ( )2 2 21 1cp c ci τ⎛ ⎞ε = +ω −τ + +ω τ⎜ ⎟ω⎝ ⎠  (1.57) 
Στην παραπάνω σχέση τc είναι ο µέσος χρόνος µεταξύ δύο συγκρούσεων και ωp η γωνιακή συχνότητα 
του πλάσµατος. 
Ανάλογα µε τη σχέση µεταξύ της γωνιακής συχνότητας διάδοσης της ακτινοβολίας (ω) και της 
γωνιακής συχνότητας του πλάσµατος, οι οπτικές ιδιότητες των µεταλλικών υλικών χωρίζονται στις 
ακόλουθες τρεις κατηγορίες: 
• Αν ω < ωp, τότε το υλικό παρουσιάζει µεγάλη ανακλαστικότητα και µεγάλο συντελεστή 
απορρόφησης. 
• Αν ω > ωp, τότε το υλικό παρουσιάζει µικρή ανακλαστικότητα και µικρό συντελεστή απορρόφησης. 
• Αν ω = ωp, τότε οι ποσότητες 1ε και 1n  µηδενίζονται, κάτι που σηµαίνει ότι ο δείκτης διάθλασης και 
η διηλεκτρική σταθερά γίνονται φανταστικοί αριθµοί. Η συγκεκριµένη περίπτωση εµφανίζεται µόνο 
στην περιοχή της υπεριώδους ακτινοβολίας, για τα µεταλλικά υλικά. 
Ο συντελεστής ανάκλασης, τυπικές τιµές του οποίου παρουσιάστηκαν στον παραπάνω Πίνακα 1.2., 
συνήθως ελαττώνεται γραµµικά µε την αύξηση της θερµοκρασίας, κάτι που συνοδεύεται από ελάττωση 
της αγωγιµότητας, ένα φαινόµενο που φαίνεται περισσότερο κατά τη διάρκεια της τήξης. Οι παραπάνω 
διαπιστώσεις ισχύουν ακριβώς, µόνο για οµογενή µέσα. Εάν στο µεταλλικό υλικό υπάρχουν προσµίξεις 
και / ή εγκλείσµατα, µε µέγεθος ένα ή περισσότερα µήκη κύµατος, παρουσιάζεται σκέδαση στα όρια των 
κόκκων, η οποία οδηγεί σε αύξηση της απορροφητικότητας. Τέλος, λόγω προσµίξεων από στρώµατα 
οξειδίων, οι τιµές που δίνονται από τη βιβλιογραφία για το συντελεστή ανάκλασης διαφέρουν σηµαντικά 
από πηγή σε πηγή. 
 
1.5.  Γενικά περί Laser υπερβραχέων παλµών (Ultrashort Pulse Lasers) 
 
1.5.1. Ορισµός – Ιστορική αναδροµή – Εφαρµογές 
 
Όπως προκύπτει και από την ετυµολογία της λέξης, η διάρκεια παλµού στα Laser υπερβραχέων 
παλµών είναι πολύ µικρή, κάτι που σε ακριβή ποσοτικά µεγέθη αντιστοιχεί σε τάξη µεγέθους 
picoseconds και femtoseconds, όπως αναφέρθηκε και στην αρχή του Κεφαλαίου. Μέχρι και τα µέσα της 
δεκαετίας του 1960 δεν ήταν εφικτή η παραγωγή παλµών αυτού του µήκους. Η πρώτη τεχνική που 
εφαρµόστηκε για την παραγωγή Laser υπερβραχέων παλµών βασίζεται στην ανάπτυξη των πηγών Laser 
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στερεάς κατάστασης, και, πιο συγκεκριµένα, του πρώτου Laser ιόντων-µετάλλων [46]. Τα Laser Nd:YAG 
και χρωστικών ουσιών (dye lasers) [47][48] αντικατέστησαν τα Laser ιόντων-µετάλλων το 1964, 
βελτιώνοντας την αποτελεσµατικότητα στην παραγωγή των υπερβραχέων παλµών, οι οποίοι µέχρι και το 
τέλος της δεκαετίας του ’60 αφορούσαν τάξεις µεγέθους όχι µικρότερες των λίγων picoseconds. Οι 
πρώτοι femtosecond Laser παλµοί δηµιουργήθηκαν στη δεκαετία του ’70, χρησιµοποιώντας Laser 
χρωστικών ουσιών, µε αποτέλεσµα να µπορεί να επιτευχθεί η µείωση της διάρκειας του παλµού έως και 
τα 300 fs περίπου. Όµως αυτά τα Laser αντιµετώπιζαν προβλήµατα αξιοπιστίας, κάτι που οδήγησε στην 
αναθέρµανση του ενδιαφέροντος για τα Laser στερεάς κατάστασης. Συγκεκριµένα, το 1979 αναπτύχθηκε 
το Laser Alexandrite (Cr:BeAl2O2) [49] και το 1982 το Laser Ti:Sapphire (Ti:Al2O3) [50]. 
Κατά τη δεκαετία του ’80, η τεχνολογία Laser και υλικών στερεάς κατάστασης συνέχισε να 
εξελίσσεται, µέσω της παραγωγής υλικών ευρείας ζώνης, µε κύριο χαρακτηριστικό αυτών την ευρεία 
εκποµπή φθορισµού. Χάρη στο παραπάνω χαρακτηριστικό κατέστη εφικτή η παραγωγή και υποστήριξη 
παλµών διάρκειας µόνο µερικών femtoseconds. Το 1981, οι Fork et al. προχώρησαν στην εξέλιξη του 
Lawer υπερβραχέων παλµών, ενώ 4 χρόνια αργότερα άρχισαν οι πρώτες πειραµατικές µελέτες στη 
φωτοαποδόµηση µε χρήση υπερβραχέων παλµών Laser [28].  
Για την παραγωγή υπερβραχέων παλµών µε χρήση Ti:Sapphire Laser, προτάθηκαν και 
χρησιµοποιήθηκαν διάφορες τεχνικές εγκλείδωσης ρυθµών (modelocking), µε τη σηµαντικότερη εξ 
αυτών να παρουσιάζεται το 1991 από τους Spence, Kean και Sibbett [51], οι οποίοι της προσέδωσαν την 
ονοµασία Kerr-lens modelocking. Σε αντίθεση µε τις καθιερωµένες τεχνικές εγκλείδωσης ρυθµών, η 
παραπάνω τεχνική δεν περιλαµβάνει κάποιο πρόσθετο στοιχείο εγκλείδωσης εντός της οπτικής 
κοιλότητας. Χάρη στην τεχνική Kerr-lens modelocking, ένα Ti:Sapphire Laser είναι σε θέση να παράγει 
παλµούς διάρκειας 6.5 fs, µία τιµή που αντιστοιχεί στη µικρότερη διάρκεια παλµού που έχει παραχθεί, 
έως και σήµερα, από συσκευή Laser [52]. 
Η γρήγορη εξέλιξη των Laser υπερβραχέων παλµών (κυρίως διάρκειας από περίπου 100 fs έως και 
µερικά ps) κατά τις τελευταίες δεκαετίες οδήγησε στη σταδιακή αύξηση της σηµασίας τους σε µία σειρά 
από εφαρµογές, µε κυριότερη αυτή των κατεργασιών υλικών [14]. Η µη ύπαρξη διεπιφάνειας επαφής 
είναι το χαρακτηριστικό των κατεργασιών µε Laser που επιτρέπει υψηλή ακρίβεια και ταχύτητα στην 
κατεργασία, κάτι που είναι πολύ δύσκολο να επιτευχθεί µε χρήση µηχανικών µέσων. Για παράδειγµα, 
στις µικρο-κατεργασίες υλικών χρησιµοποιούνται συνήθως Laser υπερβραχέων παλµών. Ειδικά στην 
περίπτωση της µικρο-διάτρησης, η ποιότητα των οπών που διανοίγονται κατά τη διάτρηση εξαρτάται 
σηµαντικά από τη διάρκεια του παλµού, µε την ποιότητα να είναι τόσο καλύτερη όσο χαµηλότερη είναι η 
διάρκεια του παλµού. Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι τα αποτελέσµατα της µικροδιάτρησης είναι σαφώς 
καλύτερα όταν χρησιµοποιούνται παλµοί διάρκειας της τάξης των fs ή ps από ό,τι της τάξης των ns. Η 
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κατεργασία διαφανών υλικών µπορεί να γίνει επίσης µε τη βοήθεια υπέρυθρης (IR) ή υπεριώδους (UV) 
ακτινοβολίας Laser, ενώ τέλος η ανάπτυξη µικροδοµής σε λεπτά υµένια ευνοείται µε τη χρήση 
συστηµάτων υπερβραχέων παλµών Laser υψηλής έντασης, τα οποία χρησιµοποιούνται κατά κύριο λόγο 
στη φωτοβολταϊκή τεχνολογία.  
1.5.2. Κατεργασία υλικών µε Laser υπερβραχέων παλµών 
 
Στα πλαίσια της διαδικασίας φωτοαποδόµησης µε χρήση Femtosecond Laser (Femtosecond Laser 
Ablation), χρησιµοποιούνται παλµοί διάρκειας από µερικές δεκάδες έως µερικές εκατοντάδες fs. Η 
τεχνολογία των Femtosecond Laser έχει εξελιχθεί, κατά τα τελευταία χρόνια, σε σηµαντικό βαθµό σε 
βάρος των Laser µακρύτερων παλµών, όπως για παράδειγµα των Nanosecond Laser. Αυτός είναι και ο 
λόγος για τον οποίο οι εφαρµογές των femtosecond Lasers σε Βιοµηχανία, Ιατρική κ.ο.κ., είναι πολύ 
διαδεδοµένες. Η ικανότητα των παλµών πολύ µικρής διάρκειας να επεξεργάζονται, µε µεγάλη ακρίβεια, 
επιφάνειες διαφόρων υλικών, όπως επίσης και διαφανών διηλεκτρικών υλικών, είναι δεδοµένη 
[4][9][42]. 
Οι υπερβραχείς παλµοί Laser χαρακτηρίζονται, σε σηµαντικό βαθµό, από την απορρόφηση αυτών από 
την ύλη, η οποία πραγµατοποιείται σε µία κλίµακα χρόνου σαφώς µικρότερη από αυτή που σχετίζεται µε 
τη µεταφορά ενέργειας των διεγερµένων ηλεκτρονίων στο ατοµικό πλέγµα (συνήθως γύρω στα 10 ps). 
Μάλιστα, το παραπάνω φαινόµενο έχει αποτελέσει αφορµή για εκτενή µελέτη και µοντελοποίηση [4], 
όπως θα δούµε σε επόµενο Κεφάλαιο, καθώς είναι πολύ σηµαντική η διερεύνηση των φαινοµένων που 
λαµβάνουν χώρα στη χρονική µικροκλίµακα κατά την κατεργασία µε Laser, δεδοµένου και του µεγέθους 
των συσκευών, το οποίο συνεχώς ελαττώνεται µε το πέρασµα του χρόνου. Η απορρόφηση των 
femtosecond Laser παλµών από την ύλη επιτρέπει την αποφυγή της επιφανειακής αποδόµησης των 
υλικών (η οποία λαµβάνει χώρα κατά την κατεργασία µε nanosecond Laser), µε τη βοήθεια ενός 
προστατευτικού καλύµµατος που προέρχεται από το πλάσµα. Κατά συνέπεια, η χρήση των femtosecond 
παλµών Laser παρουσιάζει, έναντι των nanosecond Laser, µία σειρά από σηµαντικά πλεονεκτήµατα, και 
εφαρµόζεται ευρέως ως αποτέλεσµα των παρακάτω: 
• Αποδοτική ενεργειακή εναπόθεση. 
• Ελαχιστοποίηση της µεταφοράς θερµότητας στην περιβάλλουσα περιοχή του υλικού, µε αποτέλεσµα 
την ελαχιστοποίηση των θερµικών ζηµιών που ενδέχεται να προκληθούν. 
Με χρήση παλµών ενέργειας µόλις µερικών mJ (millijoules), µπορούµε να πετύχουµε εντάσεις 
ακτινοβολίας που µπορούν, κατά τόπους, να ξεπεράσουν τα 1013 W/cm2. Επίσης, µε τη βοήθεια της 
πολυφωτονιακής απορρόφησης καθίσταται εφικτή η επεξεργασία διαφανών διηλεκτρικών. 
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Επειδή η διάρκεια του παλµού σε ένα femtosecond Laser είναι πολύ µικρή, η διάχυση της θερµότητας 
είναι περιορισµένη και η θερµικά επηρεασµένη ζώνη (Heat-Affected Zone, HAZ) είναι αρκετά µικρότερη 
συγκριτικά µε τις περιπτώσεις των Laser µακρύτερων παλµών. Η υψηλή συγκέντρωση θερµότητας έχει 
ως συνέπεια την αποµάκρυνση µικρότερου όγκου υλικού ανά κύκλο διεργασίας, κάτι στο οποίο 
οφείλεται η πολύ υψηλή ακρίβεια της κατεργασίας µε Laser παλµών της τάξης των femtoseconds. 
Τα παρακάτω Σχήµατα 1.9. έως 1.12. απεικονίζουν τα πειραµατικά αποτελέσµατα που 
παρουσιάζονται στη βιβλιογραφία και αφορούν τις κατεργασίες µε χρήση υπερβραχέων παλµών. 
Ακολουθεί η περιγραφή κάθε ενός από τα πειράµατα, µαζί µε το σχήµα που αντιστοιχεί στην κάθε 
περίπτωση: 
α) Nolte et al. [54]: Σε αυτή τη µελέτη χρησιµοποιήθηκαν παλµοί διάρκειας 170 fs, µήκους κύµατος 780 
nm και πυκνότητας ενέργειας 2.5 J/cm2. Οι παλµοί χρησιµοποιήθηκαν για τη διάνοιξη οπών τάξης 
µεγέθους 100µm, σε χαλύβδινο έλασµα πάχους 200µm. Τα αποτελέσµατα από τη διαµπερή οπή που 
δηµιουργείται φαίνονται στο παρακάτω Σχήµα 1.9.: 
 
 
Σχήµα 1.9. Φωτογραφίες, από ηλεκτρονιακό µικροσκόπιο σάρωσης (SEM / Scanning Electron 
Microscope), οπών που δηµιουργήθηκαν από παλµούς µε τα χαρακτηριστικά που περιγράφονται από τους 
Nolte et al. (βλ. α), σε έλασµα χάλυβα πάχους 200 µm. Η είσοδος της οπής εµφανίζεται αριστερά και η 
έξοδος αυτής δεξιά. 
 
β) Klein-Wiele et al. [55]: Σε αυτή τη µελέτη χρησιµοποιήθηκαν παλµοί διάρκειας 490 fs και µήκους 
κύµατος 248nm. Η υπόψη ακτινοβολία εφαρµόστηκε πάνω σε επιφάνεια από χρυσό (Au), µε σκοπό τη 
δηµιουργία µιας µορφολογίας που περιλαµβάνει αυλακώσεις. Η µορφολογία αυτή εµφανίζεται στο 
παρακάτω Σχήµα 1.10.: 
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Σχήµα 1.10. Φωτογραφίες SEM από αυλακώσεις σε χρυσό που δηµιουργήθηκαν µε χρήση παλµών Laser 
µε τα χαρακτηριστικά που περιγράφονται από τους Klein-Wiele et al. (βλ. β). 
γ) Wellersshoff et al. [56]: Σε αυτή τη µελέτη χρησιµοποιήθηκαν παλµοί διάρκειας 120 fs και µήκους 
κύµατος 248nm, µε σκοπό την παραγωγή µικροκατασκευών υψηλής ποιότητας. Είναι πολύ σηµαντικό, 
σε αυτό το σηµείο, να δείξουµε τη σύγκριση µεταξύ των µορφολογιών και κατασκευών που προκύπτουν, 
για τις περιπτώσεις κατά τις οποίες χρησιµοποιούνται nanosecond ή femtosecond παλµοί Laser. Η 
σύγκριση µπορεί να γίνει οπτικά, µε τη βοήθεια φωτογραφιών SEM, οι οποίες εµφανίζονται στο 
παρακάτω Σχήµα 1.11.. Η φωτογραφία A αναπαριστά τη µορφολογία µιας επιφάνειας που έχει 
κατεργαστεί µε ακτινοβολία Laser µήκους παλµού 25 ns, ενώ στις περιπτώσεις B και C η διάρκεια του 
παλµού είναι σαφώς µικρότερη και, πιο συγκεκριµένα, ίση µε 120 fs.  
 
 
Σχήµα 1.11. Φωτογραφίες SEM από κατεργασίες που πραγµατοποιήθηκαν µε χρήση παλµών Laser 
διαφορετικής τάξης µεγέθους διάρκειας. Η διάρκεια παλµού στη φωτογραφία A ανέρχεται σε 25 ns, ενώ 
στις B και C ισούται µε 120 fs. 
 
δ) Wellersshoff et al. [56] & Korte et al. [57] : Οι µελέτες αυτές παρουσιάζουν µία σειρά από 
αποτελέσµατα που αφορούν τη µορφή των οπών που σχηµατίζονται κατά την κατεργασία µε χρήση 
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femtosecond παλµών Laser. Τα διάφορα αποτελέσµατα, όπως αυτά εµφανίζονται µέσω ενός 
ηλεκτρονιακού µικροσκοπίου σάρωσης (SEM), εµφανίζονται στο παρακάτω Σχήµα 1.12.: 
 
 
Σχήµα 1.12.: Φωτογραφίες SEM από οπές που δηµιουργήθηκαν µε τη βοήθεια femtosecond παλµών Laser. 
Η φωτογραφία (α) αφορά ένα µεταλλικό υλικό, ενώ οι (b), (c), (d) αφορούν διηλεκτρικά υλικά. 
 
Το Σχήµα 1.12[α] παρουσιάζει µία οπή που δηµιουργήθηκε σε µία στρώση από χρώµιο (Cr), µε χρήση 
παλµών διάρκειας 2 fs. Τα femtosecond Laser χρησιµοποιούνται και για τις κατεργασίες διαφανών 
διηλεκτρικών, όπως αυτά που παρουσιάζονται στα Σχήµατα 2.12[b][c][d]. Στο [b] σχήµα εµφανίζεται µία 
περιοδική νανο-κατασκευή σε κρύσταλλο από ζαφείρι. Η κατασκευή δηµιουργήθηκε µε χρήση 
femtosecond Laser διάρκειας παλµού 30 fs, µήκους κύµατος 800nm και έντασης 1 mJ. Για τη δηµιουργία 
της κάθε οπής χρησιµοποιήθηκαν δέκα (10) παλµοί, ενώ συνολικά απαιτήθηκαν 30 sec για τη δηµιουργία 
216 οπών. Τα σχήµατα [c],[d] εµφανίζουν, στο κέντρο τους, οπές µε τάξη µεγέθους υπο-µικρού (sub-
micron), οι οποίες έχουν δηµιουργηθεί πάνω σε υάλινη επιφάνεια. 
Με τη βοήθεια των παραπάνω σχηµάτων καταδεικνύεται ξεκάθαρα ότι η ακρίβεια και η καθαρότητα 
στα αποτελέσµατα µιας κατεργασίας ενισχύονται σηµαντικά µε τη βοήθεια των femtosecond Laser. Τα 
αποτελέσµατα δεν είναι εφικτό να είναι εξίσου ικανοποιητικά εάν χρησιµοποιηθούν συµβατικά εργαλεία 
ή Laser µακρύτερης διάρκειας παλµού. Τα femtosecond Laser χρησιµοποιούνται και για την κατεργασία 
διαφανών υλικών (γυαλί, ζέφυρος κ.ο.κ.) που δύσκολα µπορούν να υποστούν κατεργασία µε άλλα είδη 
Laser που χρησιµοποιούνται ευρέως, έστω και αν κάτι τέτοιο έχει επιτευχθεί µερικές φορές. 
Συµπεραίνουµε εντέλει ότι τα femtosecond Laser µπορούν να αποδειχθούν πολύ ισχυρά εργαλεία για ένα 
µηχανικό κατεργασιών, ιδιαίτερα όταν το πεδίο ενασχόλησής του είναι οι µικρο- και νανο-κατεργασίες. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  2 
 
2. ΦΩΤΟΑΠΟΔΟΜΗΣΗ ΜΕ ΧΡΗΣΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER (LASER 
ABLATION): ΒΑΣΙΚΑ ΣΤΟΙΧΕΙΑ – ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΑ – 
ΜΗΧΑΝΙΣΜΟΙ 
 
2.1. Βασικά χαρακτηριστικά και εφαρµογές 
 
2.1.1. Γενικά 
 
Με τον όρο φωτοαποδόµηση µε Laser (Laser Ablation) αναφερόµαστε στη διαδικασία αποµάκρυνσης 
υλικού από µία στερεή (ή ακόµα και υγρή, σε κάποιες περιπτώσεις) επιφάνεια, µέσω της ακτινοβόλησής 
της µε µία δέσµη Laser. Με άλλα λόγια, κατά τη φωτοαποδόµηση µε Laser, µία δέσµη από ένα µικρό 
παλµικό Laser µπορεί να εστιαστεί άµεσα πάνω σε ένα στερεό υλικό, προκειµένου να προκαλέσει 
επαρκή θέρµανση, µε αποτέλεσµα την τελική εξαέρωση της επιφάνειας [70]. 
 Όταν η ροή ακτινοβολίας Laser (ακτινοβολία ανά µονάδα επιφάνειας) είναι χαµηλή, το υλικό 
θερµαίνεται λόγω της απορρόφησης της ενέργειας του Laser από αυτό, ενώ στη συνέχεια υφίσταται 
εξάχνωση (αν πρόκειται για στερεό) ή εξάτµιση (αν πρόκειται για υγρό). Για υψηλότερη ροή Laser, το 
υλικό συνήθως µεταπίπτει σε κατάσταση πλάσµατος. Το νέφος πλάσµατος δηµιουργείται επειδή, κατά τη 
διάρκεια της φωτοαποδόµησης, ένας µεγάλος αριθµός ηλεκτρονίων, ιόντων και διεγερµένων ουδέτερων 
σωµατιδίων που συνυπάρχουν στο εξαερωµένο υλικό, απορροφούν την ακτινοβολία Laser. Η 
ακτινοβολία Laser, έπειτα από τη δηµιουργία του νέφους πλάσµατος, αντιδρά περαιτέρω µε το πλάσµα 
πριν αντιδράσει τελικά µε το υλικό-στόχο. Συνήθως η χρήση του όρου φωτοαποδόµηση µε Laser 
αναφέρεται στην αποµάκρυνση υλικού µε χρήση παλµικού Laser (οπότε και η διαδικασία αποκαλείται 
Pulsed Laser Ablation – PLA), αλλά είναι πιθανή η πραγµατοποίηση της φωτοαποδόµησης µε χρήση µιας 
δέσµης Laser συνεχούς κύµατος, εάν βεβαίως η ένταση της δέσµης είναι αρκετά υψηλή. 
Όπως θα δούµε στη συνέχεια, το βάθος στο οποίο λαµβάνει χώρα η απορρόφηση της ενέργειας του 
Laser και, κατά συνέπεια, η ποσότητα του υλικού που αφαιρείται κατά την επενέργεια ενός µόνο παλµού 
Laser πάνω στην επιφάνεια, εξαρτάται από τις οπτικές ιδιότητες του υλικού, το µήκος κύµατος του Laser 
και τη διάρκεια παλµού του. Για τη διαδικασία φωτοαποδόµησης µπορούν να χρησιµοποιηθούν πολλές 
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διαφορετικές τιµές όσον αφορά τη διάρκεια παλµού (από milliseconds έως και femtoseconds) και τη ροή 
ακτινοβολίας. Τα παραπάνω καθιστούν τη φωτοαποδόµηση µία διαδικασία πολύ πολύτιµη για µία σειρά 
από εφαρµογές στην έρευνα και στη βιοµηχανία. 
Η ιστορία της φωτοαποδόµησης µε Laser ξεκινά ήδη από τη γέννηση του Laser, τόσο από θεωρητικής 
άποψης (A. Einstein 1917, R.W. Ladenburg 1928 κ.ο.κ.) όσο και από πρακτικής, µε τη χρήση ορατού 
φωτός για την εκποµπή ακτινοβολίας (C.H. Townes & A.L. Schawlow, 1957). Μία µεγάλη σειρά από 
µελέτες, οι οποίες αποτελούν κατά κάποιον τρόπο προγόνους των περισσότερων σύγχρονων εφαρµογών 
της φωτοαποδόµησης µε Laser, εµφανίστηκαν ήδη από τη δεκαετία του 1960 [27]. Το πλήθος των 
µελετών αυξανόταν χρόνο µε το χρόνο αλλά εκτοξεύθηκε γύρω στο 1985, λόγω της αυξανόµενης χρήσης 
εφαρµογών όπως η ανάπτυξη λεπτών υµενίων, η ιατρική µε Laser και η φασµατοµετρία µάζας για 
φωτοαποδόµηση µε Laser (Laser Ablation Mass Spectrometry).  
Σηµαντικό ρόλο στην ανάπτυξη των διαφόρων εφαρµογών φωτοαποδόµησης, ήδη από τα µέσα της 
δεκαετίας του 1980, έπαιξε η ανακάλυψη του excimer laser (η οποία είχε γίνει το 1970 από τους N. 
Basov, V.A. Danilychev και Y.M. Popov) [59]. Η παραπάνω ανακάλυψη οδήγησε στην εξέλιξη 
εφαρµογών όπως η ανάπτυξη λεπτών υµενίων και πολύστρωτων, δίνοντας ιδιαίτερη έµφαση σε 
υπεραγώγιµα υλικά µε υψηλή θερµοκρασία υπεραγωγιµότητας, Tc. 
Από το 1985 και έπειτα [28], έλαβαν χώρα πολλές πειραµατικές µελέτες που σχετίζονται µε τη 
φωτοαποδόµηση µε Laser. Οι Downer et al. [62] έλαβαν φωτογραφικές εικόνες, χρονικής ανάλυσης 100 
fs, µιας επιφάνειας από πυρίτιο (Si) που υπόκειται διαδοχικά σε τήξη και εξάτµιση, έπειτα από έντονη 
διέγερση από έναν παλµό Laser 80 fs. Οι Pronko et al. [63] εξέτασαν το κατώφλι πυκνότητας ενέργειας 
(threshold fluence, ο όρος θα εξηγηθεί αργότερα) για τη φωτοαποδόµηση σε χρυσό (Au), ως συνάρτηση 
του εύρους παλµού µεταξύ 10ns και 100fs. Οι Stuart et al. [64] µέτρησαν την εξάρτηση εύρους παλµού 
του κατωφλίου ζηµιάς (damage threshold) για οµογενή και πολυστρωµατικά διηλεκτρικά υλικά, καθώς 
επίσης και για οπτικά υλικά µε επικάλυψη χρυσού, χρησιµοποιώντας παλµούς Laser µήκους κύµατος 
1053 και 526 nm και εύρους στη διάρκεια παλµού µεταξύ 140fs και 1ns. Οι Simon και Ihlemann [65] 
µελέτησαν τη φωτοαποδόµηση µικροδοµών και νανοδοµών σε χαλκό (Cu) και πυρίτιο (Si) µε χρήση 
βραχέων υπεριωδών παλµών Laser, διάρκειας µεταξύ 0.5 και 50 ps και µήκους κύµατος 248 nm. Οι 
Momma et al. [66] διερεύνησαν την αποδόµηση πλακών από χάλυβα και χαλκό, µε πάχη µεταξύ 100µm 
και 1mm, µέσω ακτινοβόλησης των πλακών αυτών µε παλµούς διάρκειας 0.2 ps – 5 ns και εντάσεις 
τάξης µεγέθους µεταξύ 109 και 5.1016 W/cm2. Οι Rosenfeld et al. [67] µέτρησαν τη χρονική κλίµακα για 
την αποµάκρυνση τεσσάρων διηλεκτρικών υλικών (a-SiO2, c-SiO2, c-Al2O3, c-MgO) από µία επιφάνεια 
που ακτινοβολήθηκε µε χρήση ενός Laser διάρκειας παλµού 120 fs και ενέργειας παλµού περίπου 50 µJ. 
Τέλος, οι Shirk και Molian [68] συνέκριναν τη φωτοαποδόµηση του συνήθους διαµαντιού και του 
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διαµαντιού που υποβλήθηκε σε χηµική απόθεση ατµών (Chemical Vapor Deposition – CVD), µε χρήση 
femtosecond και nanosecond Laser, και µελέτησαν τη δοµή της επιφάνειας χρησιµοποιώντας 
φασµατοσκοπία Raman, καθώς επίσης και τη σχέση µεταξύ βάθους ανά παλµό και ροής ακτινοβολίας. 
 
2.1.2. Εφαρµογές της φωτοαποδόµησης µε Laser 
 
Η φωτοαποδόµηση µε Laser αποτελεί µία βάση για µία σειρά από εφαρµογές που βρίσκουν ευρεία 
χρήση κατά τα τελευταία χρόνια. Η βιβλιογραφία [2][3][59] παρουσιάζει διάφορα πεδία εφαρµογών της 
διαδικασίας αυτής, τα βασικότερα από τα οποία είναι τα εξής: 
Ø Προσρόφηση / Ιονισµός µε Laser υποβοηθούµενος από µήτρα (Matrix-Assisted Laser Desorption / 
Ionization, MALDI). 
Ø Μεταφορά ορµής πάνω σε µία επιφάνεια, λαµβάνοντας υπόψη την επιβολή υψηλής πίεσης από το 
υλικό που υπέστη φωτοαποδόµηση στο υπόστρωµα. Η συγκεκριµένη εφαρµογή χρησιµοποιείται 
συχνά για τη σκλήρυνση επιφανειών. 
Ø Τεχνικές καθοδηγούµενες από Laser για φασµατοµετρική ανάλυση µάζας µεγάλων µη-πτητικών 
βιοµορίων. 
Ø Χειρουργικές επεµβάσεις µε χρήση Laser (π.χ. καταστροφή ή θεραπεία νεύρων και ιστών). 
Ø Μικρο-κατασκευές επιφανειών. 
Ø Εναπόθεση παλµικού Laser (Pulsed Laser Deposition – PLD) οργανικών υµενίων και επικαλύψεων. 
Η φωτοαποδόµηση µε Laser έχει αρχίσει να επεκτείνεται και σε άλλους τοµείς πέραν των ήδη 
προαναφερθέντων, όπως για παράδειγµα οι ακόλουθοι: 
Ø Νανοτεχνολογία. 
Ø Μικρο-κατασκευές ηλεκτρονικών συσκευών. 
Ø Αναστήλωση εικαστικών έργων. 
Ø Σχεδίαση πηδαλίων Laser / Plasma για µικρο-δορυφόρους. 
Ø Παλµική προώθηση µε Laser (Pulsed Laser Propulsion) για χρήση στην αεροδιαστηµική βιοµηχανία. 
Η περαιτέρω βελτιστοποίηση των πειραµατικών παραµέτρων σε σύγχρονες εφαρµογές, καθώς επίσης 
και η ανάπτυξη νέων τεχνικών που βασίζονται στη φωτοαποδόµηση µε Laser, µπορούν να 
διευκολυνθούν σηµαντικά µέσω µίας καλύτερης θεωρητικής κατανόησης: [2] 
Ø της σχέσης µεταξύ των βασικών µηχανισµών της αλληλεπίδρασης Laser και υλικών, 
Ø των διαδικασιών που λαµβάνουν χώρα σε κατάσταση µη-ισορροπίας και οι οποίες προκαλούνται λόγω 
του γρήγορου ρυθµού απόθεσης της ενέργειας Laser,  
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Ø τα τελικά χαρακτηριστικά της στήλης πλάσµατος που εξάγεται από το υλικό ως αποτέλεσµα της 
φωτοαποδόµησης, 
Ø την κατάσταση του εναποµείναντος υλικού-στόχου. 
Από όλες τις εφαρµογές στις οποίες χρησιµοποιείται η φωτοαποδόµηση, η απλούστερη αφορά την 
αποµάκρυνση υλικού από µία στερεή επιφάνεια µε ελεγχόµενο τρόπο, όπως λαµβάνει χώρα σε 
συνηθισµένες κατεργασίες στερεών υλικών αλλά και εφαρµογές διάτρησης µε Laser. Σε αυτή την 
περίπτωση, λαµβάνεται υπόψη η δυνατότητα των παλµικών Laser να διανοίξουν πολύ µικρές και βαθιές 
οπές διαµέσου υλικών µε πολύ υψηλή σκληρότητα. Οι υπερβραχείς παλµοί Laser (τάξης µεγέθους 
picoseconds και femtoseconds) έχουν τη δυνατότητα να αποµακρύνουν υλικό µε τόσο µεγάλη ταχύτητα, 
έτσι ώστε το υλικό που περιβάλλει την οπή να απορροφά πολύ µικρό ποσό θερµότητας, κάτι που καθιστά 
τη διάτρηση µε Laser µία εφικτή και αποτελεσµατική κατεργασία ακόµα και για υλικά που είναι 
ευαίσθητα σε θερµικές επιδράσεις. 
Επίσης, η ενέργεια του Laser µπορεί να απορροφηθεί επιλεκτικά από επικαλύψεις, κυρίως στην 
περίπτωση κατά την οποία η κατεργασία λαµβάνει χώρα πάνω σε µεταλλική επιφάνεια. Αυτό σηµαίνει 
ότι µπορεί να γίνει χρήση παλµικών Laser CO2 ή Nd:YAG (Neodymium – Yttrium/Aluminum Garnet) για 
τον καθαρισµό επιφανειών, την αποµάκρυνση βαφής ή επικάλυψης, ή την προετοιµασία επιφανειών για 
βαφή, χωρίς όµως η επιφάνεια – υπόστρωµα να υφίσταται κάποια ζηµιά. Τα Laser υψηλής ισχύος 
µπορούν να καθαρίσουν ένα σχετικά µεγάλο χωρίο πάνω σε µία επιφάνεια, µε χρήση ενός µόνο παλµού. 
Τα Laser χαµηλότερης ισχύος χρησιµοποιούν πολλούς µικρούς παλµούς που µπορούν να σαρωθούν κατά 
µήκος µιας επιφάνειας.  
Όσον αφορά τα Laser µέτριας ισχύος (στην περιοχή µεταξύ 1-10 J/cm2) [26], επιδρούν στο υλικό κατά 
τέτοιον τρόπο ώστε συνήθως να σχηµατίζεται πλάσµα χαµηλής θερµοκρασίας (χαρακτηριστική 
θερµοκρασία τάξης µεγέθους 104 K), µέσα στο οποίο µπορεί να απορροφηθεί ένα αρκετά µεγάλο τµήµα 
της ενέργειας του Laser. Αυτό επηρεάζει τόσο την απόδοση και την ποιότητα της φωτοαποδόµησης, όσο 
και τα χαρακτηριστικά της στήλης πλάσµατος που οφείλεται στην αλληλεπίδραση Laser – υλικού 
στόχου. Καθώς οι παράµετροι που καθορίζουν το οπτικό πάχος του πλάσµατος (όπως είναι η 
συγκέντρωση ηλεκτρονίων, η θερµοκρασία και το µέγεθος του νέφους πλάσµατος) διαφοροποιούνται 
σηµαντικά κατά τη διάρκεια εκποµπής του παλµού Laser, είναι εν γένει πολύ δύσκολο να δοθεί µία 
σαφής περιγραφή του δυναµικού απορρόφησης ακτινοβολίας, χωρίς να χρησιµοποιηθεί κάποιο 
ικανοποιητικό και λεπτοµερώς ανεπτυγµένο υπολογιστικό µοντέλο.  
Η φωτοαποδόµηση µε Laser µπορεί να χρησιµοποιηθεί και σε διάφορες εφαρµογές που αφορούν τη 
διαµόρφωση του αποµακρυνόµενου υλικού σε νέες µορφές που είναι δύσκολο ή και αδύνατο να 
επιτευχθούν µε χρήση άλλων µέσων. Ένα πρόσφατο παράδειγµα αφορά την παρασκευή νανοσωλήνων 
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από άνθρακα. Το 1995 οι Guo et al. ήταν οι πρώτοι που ανέφεραν τη χρήση µιας συσκευής Laser για τη 
φωτοαποδόµηση ενός δισκίου από καθαρό γραφίτη [60] και, αργότερα, γραφίτη αναµεµειγµένο µε 
κάποιο καταλυτικό µεταλλικό υλικό [61]. Το υλικό αυτό µπορεί να αποτελείται από στοιχεία όπως 
κοβάλτιο (Co), νιόβιο (Nb), λευκόχρυσο (Pt), νικέλιο (Ni), χαλκό (Cu) ή κάποιο διµερή συνδυασµό 
αυτών. Το τελικό σύνθετο υλικό σχηµατίζεται µέσω µιας πάστας σκόνης γραφίτη, ανθρακικού 
ασβεστίου, και του µεταλλικού υλικού. Μετά τη στερεοποίησή της, η πάστα τοποθετείται µέσα σε ένα 
φούρνο, υπό θερµοκρασία περίπου 1200οC, στον οποίο βρίσκεται ταυτόχρονα και µία συσκευή Laser µε 
την εκπεµπόµενη δέσµη να κατευθύνεται προς το υλικό. Ταυτόχρονα, αντλείται αέριο αργό (Ar) κατά τη 
διεύθυνση της δέσµης Laser. Καθώς το Laser αποδοµεί το υλικό-στόχο, δηµιουργούνται νανοσωλήνες 
άνθρακα, οι οποίοι µεταφέρονται, µέσω της ροής αέρα, σε ένα συλλέκτη χαλκού, υπό χαµηλότερη 
θερµοκρασία. 
Η δηµιουργία υποστρωµάτων µπορεί να γίνει µε χρήση φωτοαποδόµησης µε Laser. Συγκεκριµένα, 
υπάρχει η δυνατότητα αποδόµησης του υλικού-επικάλυψης από µία πηγή, αφήνοντάς το στη συνέχεια να 
εναποτεθεί στην επιφάνεια όπου θέλουµε να εφαρµοστεί η επικάλυψη. Πρόκειται για µία διαδικασία που 
χαρακτηρίζεται ως παλµική εναπόθεση µε Laser (Pulsed Laser Deposition – PLD) και µπορεί να 
δηµιουργήσει επικαλύψεις από υλικά που δεν µπορούν να εξαερωθούν άµεσα µε οποιονδήποτε άλλο 
τρόπο. Με αυτή τη µέθοδο υπάρχει η δυνατότητα παρασκευής διαφόρων τύπων υπεραγώγιµων υλικών µε 
υψηλή θερµοκρασία υπεραγωγιµότητας.  
 
2.1.3. Πλεονεκτήµατα και µειονεκτήµατα της φωτοαποδόµησης µε Laser 
 
Ένας από τους βασικούς λόγους για τους οποίους η φωτοαποδόµηση µε Laser αποτελεί µία διαδικασία 
ευρέως χρησιµοποιούµενη σε ένα µεγάλο σύνολο εφαρµογών, είναι τα σηµαντικά πλεονεκτήµατα που 
παρουσιάζει η συγκεκριµένη µέθοδος. Αυτά είναι τα εξής: 
Ø Δε χρησιµοποιούνται χηµικοί διαλύτες, µε αποτέλεσµα η διαδικασία να είναι φιλική προς το 
περιβάλλον και οι χρήστες να µην εκτίθενται σε νοσηρά χηµικά περιβάλλοντα. 
Ø Η διαδικασία είναι σχετικά εύκολο να αυτοµατοποιηθεί, π.χ. µε χρήση συστηµάτων ροµποτικής. 
Ø Το κόστος λειτουργίας είναι χαµηλότερο από αυτό της χρήσης στεγνών µέσων ή CO2 υπό µορφή 
πάγου, παρά το γεγονός ότι το κόστος επένδυσης είναι υψηλότερο. 
Ø Η διαδικασία είναι λιγότερο επιρρεπής σε εµφάνιση ζηµιών σε σχέση µε αποξεστικές τεχνικές, π.χ. οι 
ίνες άνθρακα εντός ενός σύνθετου υλικού παραµένουν άθικτες. 
Ø Το υλικό-στόχος θερµαίνεται ελάχιστα, κάτι που δικαιολογείται από αυτά που περιγράψαµε 
παραπάνω. 
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Όµως, η βιβλιογραφία έχει να επιδείξει και µερικά µειονεκτήµατα της µεθόδου, εξαιτίας των οποίων η 
φωτοαποδόµηση και οι τεχνικές που βασίζονται σε αυτή (π.χ. παλµική εναπόθεση µε Laser – PLD) είναι 
σχετικά δύσκολο να αναπτυχθούν ως τεχνολογικές µέθοδοι για απόθεση λεπτών υµενίων υψηλής 
ποιότητας [59]. Τα σηµαντικότερα από αυτά τα µειονεκτήµατα, τα οποία αποτελούν και περιορισµούς 
για την επίτευξη του επιθυµητού αποτελέσµατος, είναι τα εξής: 
Ø Εµφάνιση σταγονιδίων στην επιφάνεια του υµενίου. 
Ø Έλλειψη οµοιογένειας στο αναπτυσσόµενο υµένιο. 
Τα δύο παραπάνω µειονεκτήµατα οφείλονται στην ανισοτροπική διαστολή της στήλης πλάσµατος, 
µετά το σχηµατισµό της. 
 
2.1.4. Παλµική εναπόθεση µε Laser (PLD): Σχέση αυτής µε τη φωτοαποδόµηση 
 
Η τεχνική PLD χρησιµοποιεί παλµούς Laser υψηλής ισχύος, τάξης µεγέθους περίπου 108 W/cm2 
προκειµένου για την τήξη, την εξάχνωση και τον ιονισµό υλικού από την επιφάνεια ενός στόχου 
[Ε2][75]. Αυτό το φαινόµενο φωτοαποδόµησης παράγει µεταβατική και έντονα λαµπερή στήλη 
πλάσµατος, η οποία επεκτείνεται µε µεγάλη ταχύτητα µακριά από την επιφάνεια του στόχου. Στη 
συνέχεια, το υλικό που υπέστη φωτοαποδόµηση συλλέγεται πάνω σε ένα κατάλληλα τοποθετηµένο 
υπόστρωµα, πάνω στο οποίο συµπυκνώνεται, µε σκοπό τη δηµιουργία υµενίων, όπως παρουσιάζεται 
χαρακτηριστικά στο Σχήµα 2.1..: 
 
 
 
Σχήµα 2.1. Σχηµατική αναπαράσταση της διαδικασίας παλµικής εναπόθεσης µε Laser (PLD). 
 
Η τεχνική PLD χρησιµοποιείται ευρέως σε εφαρµογές απόθεσης λεπτών υµενίων, όπως αυτές που 
αφορούν την ανάπτυξη υµενίων για µαγνητο-οπτικές συσκευές αποθήκευσης δεδοµένων, την ανάπτυξη 
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πολυστρωµατικών συσκευών για εφαρµογές οπτικής ακτίνων-X, καθώς επίσης και την εναπόθεση 
αδαµάντινων υµενίων πάνω σε διάφορα στοιχεία και διατάξεις συσκευών, µε σκοπό την προστασία και 
µόνωσή τους. Κατά τα τελευταία χρόνια, η τεχνική PLD έχει επίσης χρησιµοποιηθεί για την Παρασκευή 
µικροδοµών και νανοδοµών. 
Η τεχνική PLD παρουσιάζει µία σειρά από σηµαντικά πλεονεκτήµατα έναντι άλλων µεθόδων 
εναπόθεσης, µε τα πιο σηµαντικά εξ αυτών να είναι τα εξής: 
Ø Διατήρηση της στοιχειοµετρίας µεταξύ των συνιστωσών που εµπλέκονται στην αντίδραση στόχου / 
υποστρώµατος. 
Ø Πολύ καθαρή διαδικασία, κατά τη διάρκεια της οποίας η εµφάνιση ακαθαρσιών ελαχιστοποιείται. 
Ø Παρουσιάζει σχετικά υψηλούς ρυθµούς εναπόθεσης σε τιµές ροής ακτινοβολίας Laser που ναι µεν 
θεωρούνται µέτριες αλλά είναι µεγαλύτερες από το κατώφλι φωτοαποδόµησης (threshold fluence). Για 
παράδειγµα, αν η πυκνότητα ενέργειας (ροή ακτινοβολίας) είναι στην περιοχή των 1.5 – 2 J/cm2 πάνω 
από ένα κατώφλι φωτοαποδόµησης 0.23 J/cm2, για ακτινοβολία µε Excimer Laser, µπορεί να 
επιτευχθεί ένας εύλογος ρυθµός εναπόθεσης, της τάξης των 10 nm/min, όπως έχουν διαπιστώσει µέσα 
από πειράµατά τους οι Lorenz et al. [74].  
Το παρακάτω Σχήµα 2.2. παρουσιάζει µία τυπική πειραµατική διάταξη της διαδικασίας PLD [E4]. 
Ένα υλικό-στόχος και ένα υπόστρωµα διατηρούνται εντός ενός θαλάµου κενού, ο οποίος συνήθως 
πληρούται µε αδρανή αέρια όπως είναι το αργό (Ar) και το µοριακό άζωτο (N2), υπό συνθήκες πολύ 
χαµηλής πίεσης, συνήθως µεταξύ 10-4 και 10-8 bar. Οι διαστάσεις του στόχου και του υποστρώµατος 
είναι συνήθως τάξης µεγέθους µερικών cm, ενώ ο στόχος και το υπόστρωµα βρίσκονται µεταξύ τους σε 
απόσταση 50 µε 100 mm περίπου. Διάφορες διατάξεις, µε χαρακτηριστικά που µπορεί να διαφέρουν 
λιγότερο ή περισσότερο σε σχέση µε αυτά που αναφέρθηκαν, έχουν ήδη αναπτυχθεί για την εναπόθεση 
λεπτών υµενίων, ενώ έχουν αναπτυχθεί και µερικές διατάξεις που προορίζονται για την κατασκευή 
µικροδοµών και νανοδοµών. Πάντως, η κατεργασία της PLD δεν είναι απαραίτητο να πραγµατοποιηθεί 
χρησιµοποιώντας Excimer Laser, αφού και τα Nd:YAG (ένα τέτοιο θα χρησιµοποιηθεί και στη µετέπειτα 
πειραµατική και υπολογιστική µελέτη µας) πραγµατοποιούν εξίσου αποτελεσµατικά το σκοπό για τον 
οποίο τα χρειαζόµαστε. 
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Σχήµα 2.2. Τυπική διάταξη παλµικής εναπόθεσης µε Laser (PLD). 
 
Η τεχνική PLD είναι µία εν γένει ευέλικτη τεχνική εναπόθεσης και δηµιουργίας λεπτών υµενίων, και 
παρουσιάζει σηµαντικά πλεονεκτήµατα έναντι άλλων µεθόδων που χρησιµοποιούνται για εφαρµογές 
εναπόθεσης: 
• Στην PLD, πολλές παράµετροι, όπως αυτές που αφορούν το Laser και τις συνθήκες προετοιµασίας 
των δοκιµίων, µπορούν να µεταβληθούν και να ασκήσουν σηµαντική επίδραση στις ιδιότητες του 
υµενίου. 
• Η µέθοδος παρέχει τη δυνατότητα στοιχειοµετρικής µεταφοράς του υλικού από το στόχο στο 
υπόστρωµα, επιτρέποντας µε αυτό τον τρόπο την εναπόθεση όλων των ειδών υλικών (π.χ. µετάλλων, 
κεραµικών, πολυµερών), αλλά και στην ανάπτυξη σύνθετων συστηµάτων (π.χ. αισθητήρες). 
• Οι τυπικές τιµές του ρυθµού εναπόθεσης στην PLD µπορούν να είναι ιδιαίτερα µεγάλες, δίνοντας µε 
αυτό τον τρόπο τη δυνατότητα ελέγχου του πάχους του υµενίου. 
• Το παραγόµενο πλάσµα χαρακτηρίζεται από υψηλή ενέργεια, η οποία διευκολύνει την ευκινησία των 
συστατικών στο υπόστρωµα και δίνει τη δυνατότητα ανάπτυξης υλικών ακόµα και σε χαµηλές 
θερµοκρασίες (π.χ. επιπέδου περιβάλλοντος). 
• Η PLD έχει τη δυνατότητα παραγωγής σωµατιδίων σε κατάσταση µη χηµικής ισορροπίας, οδηγώντας 
µε αυτό τον τρόπο στην παραγωγή νέων υλικών µε µετασταθή συµπεριφορά, τα οποία δε θα 
µπορούσαν να παραχθούν κάτω από συνθήκες θερµοδυναµικής ισορροπίας. 
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• Η πηγή ενέργειας Laser για τη µεταφορά του υλικού βρίσκεται εκτός του θαλάµου κενού της διάταξης 
PLD. Με αυτό τον τρόπο ελαχιστοποιούνται οι ακαθαρσίες εντός του θαλάµου. 
• Η τεχνική PLD µπορεί να χρησιµοποιήσει πολλά και διαφορετικά υλικά, τα οποία γίνεται να 
εξατµιστούν χρησιµοποιώντας την ίδια συσκευή, απλά αλλάζοντας το µήκος κύµατος της 
εκπεµπόµενης δέσµης Laser. 
• Το εύρος πιέσεων που παρέχεται στην PLD είναι πολύ µεγάλο, µεταξύ υψηλού κενού και µερικών 
χιλιάδων ατµοσφαιρών (atm). Επίσης, η χρήση αντιδρώντος αερίου (κατά τη βούληση του εκάστοτε 
Μηχανικού) µπορεί να βοηθήσει στην ευκολότερη ρύθµιση των ιδιοτήτων του υµενίου. 
• Δεν εµφανίζει τυχόν προβλήµατα που εµφανίζονται σε άλλες παρόµοιες κατεργασίες εναπόθεσης που 
βασίζονται σε ηλεκτρόνια ή ιόντα (π.χ. sputtering). 
• Το µέγεθος της δέσµης του εστιασµένου Laser είναι πολύ µικρό, οδηγώντας µε αυτό τον τρόπο σε 
επιφάνειες µε εµβαδό κάτω από 1 cm2. Με αυτό τον τρόπο, διευκολύνεται η παρασκευή σύνθετων 
δειγµάτων εµπλουτισµένων µε ισότοπα, µέσα στο υµένιο που εναποτίθεται πάνω στο υπόστρωµα. 
• Στην PLD καθίσταται εφικτή, µεταξύ άλλων, και η εναπόθεση πολυστρωµατικών υµενίων χωρίς τη 
διακοπή του κενού και την αλλαγή των υλικών, χρησιµοποιώντας µία περιστροφική βάση πάνω στην 
οποία µπορούν να τοποθετηθούν δύο ή περισσότεροι ίδιοι ή διαφορετικοί στόχοι, µε τη διαδικασία 
που πραγµατοποιείται να είναι συνεχής, χωρίς την ανάγκη κατά διαστήµατα διακοπής και 
επανέναρξης από το χρήστη. 
Τα µειονεκτήµατα της µεθόδου PLD, τα οποία διάφοροι ερευνητές έχουν αποπειραθεί κατά τα 
τελευταία χρόνια να αντιµετωπίσουν είναι τα εξής: 
• Η παραγωγή, κατά τη διάρκεια της εναπόθεσης, µακροσκοπικών σωµατιδίων (που χαρακτηρίζονται 
από υπολογίσιµες διαστάσεις σε µακροσκοπικό επίπεδο). 
• Η µη δυνατότητα επίτευξης οµοιόµορφου πάχους υµενίου κατά την εναπόθεση πάνω σε µεγάλης 
έκτασης υποστρώµατα. 
• Η ανοµοιοµορφία του πλάσµατος και η φύση του υλικού ενδέχεται να οδηγήσουν σε ετερογενή δοµή 
του υµενίου. 
• Η πρόσκρουση των αποδοµούµενων σωµατιδίων µε πολύ υψηλή ταχύτητα (λόγω των υψηλών 
κινητικών ενεργειών), µπορεί να προκαλέσει ελαττώµατα στην κρυσταλλογραφική δοµή του υµενίου. 
• Το πάχος και η επιφάνεια του υµενίου γίνονται τόσο λιγότερο οµοιόµορφα όσο αυξάνεται η πίεση του 
αντιδρώντος αερίου, εάν και εφόσον θέλουµε να το χρησιµοποιήσουµε. Η εµφάνιση ολοένα και 
εντονότερων δακτυλίων καθώς αυξάνεται η πίεση (βλ. διπλανό Σχήµα),
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, είναι χαρακτηριστική της αυξανόµενης ανοµοιοµορφίας όταν 
αυξάνουµε την πίεση (Σηµείωση: UHV = Ultra-High Vacuum, υπέρ-υψηλό κενό). 
 
Η φωτοαποδόµηση µε Laser (Laser Ablation) αποτελεί τη βάση για την πραγµατοποίηση της 
διαδικασίας PLD. Η διαδικασία φωτοαποδόµησης έχει ως αποτέλεσµα, όπως έχουµε ήδη αναφέρει 
περισσότερες από µία φορές, την παραγωγή πλάσµατος, το οποίο υπόκειται σε περαιτέρω αντίδραση µε 
την ακτινοβολία Laser. Αυτή η περαιτέρω αντίδραση έχει ως αποτέλεσµα την προστασία, υπό µορφή 
ασπίδας, της άνω επιφάνειας του υλικού. Το συγκεκριµένο φαινόµενο είναι ευρέως γνωστό µε τον όρο 
plasma shielding και επηρεάζει περαιτέρω το ρυθµό αποδόµησης. Κατά την αντίδραση ακτινοβολίας-
πλάσµατος, το πλάσµα απορροφά µέρος της ακτινοβολίας, µε αποτέλεσµα την αύξηση της θερµοκρασίας 
του. Κατόπιν του τερµατισµού του παλµού, αυτό το πλάσµα υψηλής θερµοκρασίας διαστέλλεται υπό 
κενό, πριν εναποτεθεί στο υπόστρωµα. Κατά συνέπεια, η διαδικασία PLD µπορεί να κατηγοριοποιηθεί σε 
τέσσερα στάδια, όπου το στάδιο της φωτοαποδόµησης αποτελεί τόσο το σηµαντικότερο όσο και το 
πρώτο χρονικά στάδιο, στο δρόµο για την ολοκλήρωση της διαδικασίας. Τα υπόλοιπα τρία στάδια είναι 
τα εξής: 
Ø Σχηµατισµός πλάσµατος και αντίδραση αυτού µε το Laser. 
Ø Διαστολή του πλάσµατος υπό κενό. 
Ø Εναπόθεση στο υπόστρωµα. 
 
2.1.5. Παράµετροι εξάρτησης της διαδικασίας φωτοαποδόµησης 
 
Η διαδικασία φωτοαποδόµησης µε Laser εξαρτάται από µία σειρά από παραµέτρους [69] που 
αφορούν: 
Ø το Laser (µήκος κύµατος, ροή ακτινοβολίας, συχνότητα επανάληψης παλµού, διάρκεια παλµού) 
Ø το υλικό (απορρόφηση, θερµική διαχυσιµότητα, συµπεριφορά όσον αφορά την τήξη και το βρασµό), 
Ø τη στρωµατική δοµή του δοκιµίου που θα υποβληθεί σε φωτοαποδόµηση µε Laser. 
Η απορρόφηση, η οποία εξαρτάται ως επί το πλείστον από το µήκος κύµατος του Laser, καθορίζει το 
λόγο της προσπίπτουσας προς την απορροφηµένη ενέργεια Laser. Η αύξηση της πυκνότητας ενέργειας 
έχει ως αποτέλεσµα µεγαλύτερους ρυθµούς φωτοαποδόµησης. Επίσης, η αύξηση της συχνότητας 
επανάληψης του παλµού λαµβάνει χώρα λόγω συσσώρευσης θερµότητας, όπως τονίζεται από τους Singh 
et al. [71] και Schittenhelm et al. [72]. Για οµοιόµορφες τιµές της ενέργειας παλµού, η µικρότερη 
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διάρκεια παλµού επηρεάζει µικρότερο όγκο υλικών και προκαλεί υψηλότερες θερµοκρασίες στη θερµικά 
επηρεαζόµενη ζώνη. Αντίθετα, η αύξηση της διάρκειας του παλµού έχει ως αποτέλεσµα την αύξηση του 
όγκου του υλικού που θα επηρεαστεί κατά τη φωτοαποδόµηση, αλλά και την επίτευξη χαµηλότερων 
θερµοκρασιών στην περιοχή επιρροής.  Κατά τη διάρκεια της εξάτµισης, το νέφος ατµού µπορεί να 
ιονιστεί από τη δέσµη Laser, µε αποτέλεσµα τη δηµιουργία µιας στήλης πλάσµατος που µπορεί να 
απορροφήσει ένα τµήµα της ενέργειας του παλµού, ελαττώνοντας µε αυτό τον τρόπο το ρυθµό 
φωτοαποδόµησης. Αυτή η επίδραση ενισχύεται όταν η διάρκεια του παλµού είναι τάξης µεγέθους ns ή 
ps, ενώ είναι αµελητέα για παλµούς διάρκειας fs. 
Σε γενικές γραµµές, η ποιότητα του αποτελέσµατος της φωτοαποδόµησης µε Laser επιδεινώνεται 
λόγω της υπερχείλισης τήγµατος και της πρόκλησης θερµικών ζηµιών στο υπό κατεργασία δοκίµιο, δύο 
ανεπιθύµητα φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα για υψηλής διάρκειας παλµούς Laser. Αυτό έρχεται να 
επιβεβαιώσει τη διαπίστωση ότι η ποιότητα της φωτοαποδόµησης βελτιώνεται µε την ελάττωση της 
διάρκειας παλµού. Όµως, η διάρκεια παλµού έχει ως αρνητική συνέπεια την ελάττωση της απόδοσης του 
φαινοµένου. 
 
2.2. Περιγραφή της διαδικασίας φωτοαποδόµησης µε Laser 
 
Πολλές αποτελεσµατικές µέθοδοι, αλλά και υπολογιστικά µοντέλα, έχουν αναπτυχθεί µε σκοπό τη 
µελέτη όλης της διαδικασίας του φαινοµένου φωτοαποδόµησης στόχων µε χρήση Laser (Pulsed Laser 
Ablation). Παρά το γεγονός ότι τα όσα αφορούν την προσοµοίωση και τη µοντελοποίηση του παρόντος 
φαινοµένου θα µελετηθούν διεξοδικά στο Κεφάλαιο 3, εντούτοις µπορούµε σε αυτό το σηµείο να 
κάνουµε µία συνοπτική παράθεση ορισµένων από τα κυριότερα µοντέλα που χρησιµοποιήθηκαν από 
διάφορους ερευνητές σε παρελθούσες µελέτες, προκειµένου να περιγράψουν το φαινόµενο µε τη µέγιστη 
δυνατή ακρίβεια. 
Οι Fang et al. [73] παρουσίασαν ένα θερµικό µοντέλο που περιγράφει τη φωτοαποδόµηση µε Laser 
ενός µεταλλικού στόχου, όπου η συσκευή Laser παράγει υπεριώδεις nanosecond παλµούς υψηλής ισχύος 
και όπου λαµβάνεται υπόψη το φαινόµενο του plasma shielding. Οι Singh και Viatella [76] προέβλεψαν 
την απόδοση της φωτοαποδόµησης σε διαφορετικά χρονικά διαστήµατα, χρησιµοποιώντας ένα µοντέλο 
που εκλαµβάνει τη θερµοκρασία του πλάσµατος ως ανάλογη του στιγµιαίου βάθους φωτοαποδόµησης. 
Οι Conde et al. [59] πραγµατοποίησαν αριθµητική προσοµοίωση των αρχικών σταδίων της διαδικασίας 
φωτοαποδόµησης µε Laser, λαµβάνοντας υπόψη το ρόλο της αρχικής τραχύτητας επιφάνειας του στόχου 
στην εκτροπή της στήλης πλάσµατος. Οι Zhang et al. [77] προέβλεψαν το συντελεστή απορρόφησης και 
την απορροφητικότητα του στόχου συναρτήσει της θερµοκρασίας του, και απεικόνισαν την επίδραση της 
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δυναµικής φύσης τους στη διαδικασία φωτοαποδόµησης. Οι Oliveira και Vilar [78] διερεύνησαν την 
πιθανότητα εµφάνισης εκρηκτικού βρασµού κατά τη διάρκεια της φωτοαποδόµησης TiC µε χρήση 
παλµικού Laser Nd:YAG και φθοριούχου κρυπτού (KrF), µε χρήση προσοµοίωσης µε πεπερασµένα 
στοιχεία σε δύο διαστάσεις. Οι Bulgakov και Bulgakova [26] παρουσίασαν ένα θερµικό µοντέλο της 
φωτοαποδόµησης µε Laser λαµβάνοντας υπόψη το σχηµατισµό και τη θέρµανση της ακτινοβολίας που 
απορροφά το πλάσµα, προκειµένου για τον υπολογισµό της ισορροπίας στην ενέργεια του Laser κατά τη 
διάρκεια ενός παλµού. Ο Lunney [79] περιέγραψε, στο υπολογιστικό του µοντέλο, τις βασικές φυσικές 
διαδικασίες που εµπεριέχονται στη θέρµανση µε Laser και εξάχνωση του µεταλλικού στόχου, 
λαµβάνοντας υπόψη το δυναµικό ιονισµού και την εκ νέου ακτινοβόληση προς την επιφάνεια-στόχο. 
Τέλος, οι Amoruso et al. [80] διερεύνησαν τους µηχανισµούς απορρόφησης και κορεσµού σε πλάσµατα 
που δηµιουργήθηκαν λόγω της φωτοαποδόµησης αλουµινίου µε Laser. 
Από τα παραπάνω γίνεται εµφανές ότι η µελέτη διαφόρων όψεων των βασικών µηχανισµών της 
φωτοαποδόµησης µε Laser βρίσκεται σε εξέλιξη, µην έχοντας καταλήξει σε κάποιο σαφές συµπέρασµα 
σχετικά µε τη διαδικασία, τα χαρακτηριστικά και της παραµέτρους του φαινοµένου. Παρ’όλα αυτά, 
πολλοί ερευνητές έχουν ενσωµατώσει ένα σηµαντικό αριθµό χαρακτηριστικών του φαινοµένου στα 
µοντέλα τους, προκειµένου να τα φέρουν πιο κοντά στην πραγµατικότητα. Προφανώς, η περίπλοκη φύση 
των επιµέρους διαδικασιών που λαµβάνουν χώρα, σε διαφορετικές κλίµακες χρόνου και µήκους, 
δυσκολεύει την εξαγωγή ενός καθολικά αποδεκτού µοντέλου για όλες τις περιπτώσεις [3]. Στο Κεφάλαιο 
3 θα ασχοληθούµε διεξοδικότερα µε την περιγραφή αυτών των µοντέλων. 
Μία ποσοτική περιγραφή της διαδικασίας φωτοαποδόµησης περιλαµβάνει µία σειρά από στοιχεία και 
χαρακτηριστικά, τα βασικότερα από τα οποία είναι τα εξής: 
Ø Βασικές / στοιχειώδεις διεγέρσεις οπτικά ενεργών καταστάσεων σε ένα στερεό. 
Ø Θερµοποίηση της εναποτιθέµενης ενέργειας Laser. 
Ø Σχηµατισµός περιοχών υψηλής θερµοκρασίας και υψηλής πίεσης. 
Ø Εκρηκτική αποσύνθεση και εκτόπιση υλικού. 
Ø Έντονες διεργασίες στην εκτοπισµένη στήλη. 
Ø Διάδοση κύµατος πίεσης µέσα στο κυρίως υλικό, µακριά από την επιφάνεια. 
Είναι δύσκολο να ενσωµατώσουµε όλες τις διαδικασίες που λαµβάνουν χώρα κατά την αποδόµηση 
µέσα σε ένα µόνο υπολογιστικό µοντέλο. Παρ’όλα αυτά, οι µακροσκοπικές παρατηρήσεις είναι ίδιες  και 
µπορούν να µας δώσουν µία πρώτη, γενική εικόνα σχετικά µε την εξέλιξη του φαινοµένου της 
φωτοαποδόµησης [3][24]: 
Βήµα 1ο: Η ενέργεια του Laser απορροφάται από το µέσο. 
Βήµα 2ο: Η ενέργεια αυτή µετατρέπεται σε θερµικές ταλαντώσεις. 
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Βήµα 3ο: Σε περίπτωση που τα άτοµα έχουν αποκτήσει αρκετή ενέργεια, µπορεί στην επιφάνεια να λάβει 
χώρα εκποµπή σωµατιδίων (ηλεκτρονίων, ιόντων, ουδέτερων ατόµων ή µορίων). 
Βήµα 4ο: Κάτω από ορισµένες συνθήκες, ένα νέφος πλάσµατος δηµιουργείται µπροστά από το στόχο. 
Το τι συµβαίνει και σε ποια χρονική κλίµακα εξαρτάται εξ ολοκλήρου από το υλικό και τις 
παραµέτρους του Laser, όπως είναι το µήκος κύµατος ή η διάρκεια παλµού. Για τα µέταλλα, οι χρονικές 
κλίµακες και οι διεργασίες που λαµβάνουν χώρα σε κάθε περίπτωση παρουσιάζονται στο ακόλουθο 
Σχήµα 2.3., όπου οι χρονικές τιµές στον οριζόντιο άξονα αντιπροσωπεύουν διάρκειες παλµού.  Μετά την 
απορρόφηση της ενέργειας του παλµού, τα ηλεκτρόνια θερµοποιούνται γρήγορα (σε χρόνο µικρότερο 
των 500 fs). Οι τυπικοί χρόνοι χαλάρωσης µεταξύ των ηλεκτρονίων και του πλέγµατος είναι περίπου ίσοι 
µε 5 ps. Σε αυτή τη χρονική διάρκεια, το σύστηµα µπορεί να περιγραφεί µε χρήση µιας ενιαίας 
θερµοκρασίας. Η διαδικασία φωτοαποδόµησης και η υπερχείλιση τήγµατος διαρκούν περισσότερο από 
10 φορές τον προαναφερθέντα χρόνο χαλάρωσης. 
 
Σχήµα 2.3. Χρονικές κλίµακες και διεργασίες φωτοαποδόµησης σε µέταλλα. 
 
Οι Vasantgadkar et al. [69] µπορούν να διακρίνουν διάφορες φάσεις αλληλεπίδρασης του Laser µε το 
υλικό-στόχο, οι οποίες εµφανίζονται στο παρακάτω Σχήµα 2.4.: 
Φάση 1η: Άµεση απορρόφηση της ενέργειας Laser από το υλικό-στόχο και συνακόλουθη θέρµανσή του 
(Σχήµα 2.4.[a]). Μεταφορά θερµότητας µε αγωγή (Σχήµα 2.4.[b]). Γενικότερα, ο ρυθµός θέρµανσης και 
η θερµοκρασία της επιφάνειας ορίζονται µέσω των συντελεστών απορρόφησης και ανάκλασης, της 
θερµικής αγωγιµότητας και της ειδικής θερµότητας του στερεού. Στην παρούσα φάση, η µοναδική µορφή 
µεταφοράς θερµότητας είναι η αγωγή διαµέσου του στερεού. 
Φάση 2η: Αρχίζει όταν η επιφάνεια του στόχου αποκτήσει τη θερµοκρασία τήξης του. Σε αυτό το στάδιο, 
το µέτωπο του τήγµατος εισρέει στη στερεά φάση. Παρατηρείται τήξη του στόχου (Σχήµα 2.4.[c]), 
εξαέρωσή του (Σχήµα 2.4.[d]) και εξώθηση του τήγµατος (Σχήµα 2.4.[e]). Κατά τη διάρκεια των φάσεων 
[d] και [e] λαµβάνει χώρα έκλυση πλάσµατος. 
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Σχήµα 2.3. Παρουσίαση των σταδίων αλληλεπίδρασης µετάλλου-laser κατά τη διάρκεια της 
φωτοαποδόµησης µε χρήση παλµικού Laser (Pulsed Laser Ablation), σύµφωνα µε την έρευνα των 
Vasantgadkar et al. [69] 
 
Αξίζει εδώ να αναφέρουµε ότι οι θερµκές και οπτικές ιδιότητες του υλικού-στόχου µεταβάλλονται 
κατά τη διάρκεια της τήξης, µε αποτέλεσµα σαφώς χαµηλότερη θερµική αγωγιµότητα και 
ανακλαστικότητα. Επίσης, αναφέρουµε ότι, κατά την αποµάκρυνση υλικού από ένα στερεό στόχο µε 
χρήση παλµικού Laser, λαµβάνει χώρα µία σειρά από πολύπλοκα φαινόµενα, µέσα στα οποία 
περιλαµβάνεται η θερµική εξάτµιση, η ηλεκτρονιακή διέγερση, ο βρασµός και η έκλυση στερεών 
σωµατιδίων ή σταγονιδίων (όπως φαίνεται και στο Σχήµα 2.4.[e], παραπάνω). 
Οι κλασσικές περιγραφές για την αλληλεπίδραση ύλης και Laser, άρα και για το φαινόµενο της 
φωτοαποδόµησης, δεν καθίστανται πλέον έγκυρες στην περίπτωση των υπερβραχέων picosecond και 
femtosecond παλµών Laser. Λόγω των πολύ υψηλών εντάσεων των υπερβραχέων παλµών Laser, η 
απορρόφηση αυξάνεται µέσω των µη-γραµµικών πολύ-φωτονιακών διαδικασιών απορρόφησης. 
Επιπλέον, στις κλίµακες picoseconds και nanoseconds, η ενέργεια δεν µπορεί να µεταφερθεί από το αέριο 
ηλεκτρονίων στο ιοντικό πλέγµα άµεσα. Σε αυτή την περίπτωση, η περιγραφή θερµικών φαινοµένων 
απαιτεί την εισαγωγή υπολογιστικών µοντέλων, το σηµαντικότερο εκ των οποίων είναι το 
διθερµοκρασιακό µοντέλο (Two-Temperature Model, TTM), το οποίο αποτελεί µία σειρά από θερµικές 
περιγραφές που διαχωρίζουν τη θερµοκρασία του ηλεκτρονίου και του ιοντικού πλέγµατος. Σε επόµενο 
εδάφιο θα γίνει εκτενέστερη µελέτη του συγκεκριµένου µοντέλου. Κατά τη διάρκεια της παλµικής 
φωτοαποδόµησης µε Laser, οι πολύ υψηλές πιέσεις, πυκνότητες και θερµοκρασίες επιταχύνουν το 
ιονισµένο υλικό σε πολύ υψηλές ταχύτητες. Λόγω του πολύ µικρού χρόνου αντίδρασης, το υλικό δεν 
µπορεί να υποστεί συνεχή εξάτµιση αλλά µετατρέπεται σε µία κατάσταση υπέρθερµου υγρού. Κάτι 
τέτοιο έχει ως αποτέλεσµα το σχηµατισµό ενός µίγµατος υψηλής πίεσης υγρών σταγονιδίων και ατµού, 
το οποίο διαστέλλεται µε µεγάλη ταχύτητα. Ο µηχανισµός αυτός ονοµάζεται έκρηξη φάσης (phase 
explosion) και παρουσιάζεται στο ακόλουθο Σχήµα 2.5.[β]. Αξίζει εδώ να γίνει η σύγκριση µε το Σχήµα 
2.5.[α], το οποίο παρουσιάζει σχηµατικά τα φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα κατά τη φωτοαποδόµηση 
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στόχου µε χρήση Laser βραχέος παλµού (σε αντίθεση µε το [β] σχήµα που αφορά υπερβραχείς παλµούς 
Laser). 
 
Σχήµα 2.5. Αλληλεπίδραση δέσµης-ύλης: [α] κλασσική περίπτωση (βραχείς παλµοί), [β] περίπτωση χρήσης 
υπερβραχέων παλµών Laser. 
 
Οι περισσότερες µέθοδοι που αφορούν την τροποποίηση µίας επιφάνειας µε χρήση Laser, άρα και οι 
κατεργασίες αποβολής υλικού µέσω φωτοαποδόµησης µε Laser, δεν περιλαµβάνουν µόνο την τήξη του 
επιφανειακού χωρίου του υλικού-στόχου που αλληλεπιδρά µε το Laser, αλλά και την εκ νέου 
στερεοποίησή της [12].  
 
2.3. Χαρακτηριστικά µεγέθη για τη µελέτη του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης 
 
Ένα από τα µεγέθη που παίζουν πολύ σηµαντικό ρόλο στη µελέτη του φαινοµένου της 
φωτοαποδόµησης είναι αυτό του κατωφλίου φωτοαποδόµησης (threshold fluence) [25] ή κατωφλίου 
πυκνότητας ενέργειας Laser. Το µέγεθος αυτό συµβολίζεται µε thF  και ορίζεται ως η κρίσιµη τιµή 
πυκνότητας ενέργειας (σε J/cm2), που θα πρέπει να αντιδράσει µε το υλικό προκειµένου να το 
αποδοµήσει. Πρόκειται για µία τιµή που εξαρτάται κατά κύριο λόγο από τη δοµή του υλικού-στόχου, 
αλλά και το συντελεστή απορρόφησής του στα διάφορα µήκη κύµατος ακτινοβόλησης. Το φαινόµενο της 
φωτοαποδόµησης είναι παρατηρήσιµο µόνο για πυκνότητες ενέργειας υψηλότερες από το κατώφλι 
φωτοαποδόµησης. Σε γενικές γραµµές, το φαινόµενο χαρακτηρίζεται από το ρυθµό φωτοαποδόµησης 
(ablation rate), ο οποίος µε τη σειρά του καθορίζεται από το βάθος αφαίρεσης υλικού (etch depth) ή βάθος 
φωτοαποδόµησης (ablation depth) που προκαλείται στο υλικό-στόχο ανά προσπίπτοντα παλµό. Αν το 
βάθος αυτό συµβολιστεί µε d, τότε ισχύει η παρακάτω σχέση λογαριθµικής αναλογίας (2.1) για την 
περίπτωση που η πυκνότητα ενέργειας του Laser, έστω F, είναι ελάχιστα υψηλότερη από το κατώφλι 
φωτοαποδόµησης: 
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ln
th
Fd
F
⎛ ⎞
∝ ⎜ ⎟
⎝ ⎠
  
 (2.1) 
Όταν αυξηθεί περαιτέρω η πυκνότητα ενέργειας, η (2.1) µεταβάλλεται σε µία σχεδόν γραµµική σχέση 
της µορφής: 
( )0d F F∝ −  
 (2.2) 
 
όπου F0 είναι µία χαρακτηριστική τιµή για την πυκνότητα ενέργειας Laser, συνήθως υψηλότερη από 
το κατώφλι φωτοαποδόµησης. Σε γενικές γραµµές, παρατηρούµε ότι το βάθος αφαίρεσης υλικού ανά 
παλµό αυξάνεται έντονα όσο αυξάνεται η πυκνότητα ενέργειας του Laser, ενώ επίσης το Laser δεν 
µπορεί να επιτύχει αφαίρεση υλικού σε πάχος µεταλύτερο των 10 nm ανά παλµό. Πάντως, εάν 
τοποθετήσουµε την πυκνότητα ενέργειας F στον οριζόντιο άξονα και το βάθος αφαίρεσης d στον 
κατακόρυφο άξονα µιας γραφικής παράστασης που απεικονίζει τη µεταξύ τους εξάρτηση, θα 
παρατηρήσουµε ότι η εξέλιξη της γραφικής παράστασης αυτής θα είναι σαφώς διαφορετική ανάλογα το 
υλικό και το χρησιµοποιούµενο µήκος κύµατος ακτινοβολίας. Ορισµένες πειραµατικές µελέτες έχουν 
δείξει ότι το σχήµα της εξάρτησης µπορεί να επηρεαστεί και από τον αριθµό παλµών. 
Η παραπάνω προσέγγιση, στην οποία εισάγονται τα µεγέθη της πυκνότητας ενέργειας F, του 
κατωφλίου ροής Fth, της χαρακτηριστικής πυκνότητας ενέργειας F0 και του βάθους αφαίρεσης d, είναι 
πολύ αποτελεσµατική κατά την εξέταση του φαινοµένου σε µεταλλικά δοκίµια υπολογίσιµου πάχους, 
αλλά και σε υµένια από πολυµερή. Όµως, δεν είναι το ίδιο αποτελεσµατική για λεπτά µεταλλικά υµένια, 
επειδή συχνά, στην περιοχή πάχους των µερικών εκατοντάδες nm (που γενικά χαρακτηρίζει τα υµένια 
αυτά), ένας µόνο παλµός Laser, ακόµα και χαµηλής ενέργειας, αρκεί για την πλήρη αποδόµηση του 
επιστρώµατος από το υπόστρωµα. Σε αυτή την περίπτωση, η απόδοση της φωτοαποδόµησης µπορεί να 
περιγραφεί µε τη βοήθεια της διαµέτρου του κρατήρα που δηµιουργείται στο υλικό-στόχο µετά το πέρας 
του φαινοµένου. 
Το κατώφλι φωτοαποδόµησης είναι ένα µέγεθος που µπορεί να περιγράψει επαρκώς το φαινόµενο, 
όταν η κατανοµή της ενέργειας του Laser είναι οµογενής και έχει τη µορφή top-hat κώνου. Ένα τέτοιο 
προφίλ ενέργειας Laser χαρακτηρίζει την έξοδο των Excimer Lasers. Όµως, στα Laser τύπου Nd:YAG, η 
αντίστοιχη κατανοµή είναι κανονική (Gauss), µε αποτέλεσµα τη µεταβολή της πραγµατικής ροής κατά 
µήκος της διατοµής της δέσµης. Κάτι τέτοιο, σύµφωνα µε τη βιβλιογραφία [81], εξηγεί τη χρήση της 
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ενέργειας παλµού ως παράµετρο που καθορίζει τις τιµές των διαφόρων µεταβλητών αλλά και του 
κατωφλίου, αντί για τη ροή ενέργειας. 
Στη φωτοαποδόµηση µε Laser, παίζουν πολύ σηµαντικό ρόλο τα µεγέθη του µήκους θερµικής 
διάχυσης (thermal diffusion length, Ld) και του βάθους οπτικής απορρόφησης (optical absorption depth, 
Lα). 
Το µήκος θερµικής διάχυσης περιγράφει το βάθος εισχώρησης θερµότητας µέσα στο υλικό, και 
προέρχεται από την αναλυτική λύση της εξίσωσης µεταφοράς θερµότητας µε αγωγή σε µία διάσταση: 
4dL Kτ=  (2.2) 
Όπου: 
• ρ
kK c= 	  η θερµική διαχυσιµότητα, 
• τ η διάρκεια παλµού, 
• k η θερµική αγωγιµότητα, 
• ρ η πυκνότητα και 
• c η ειδική θερµοχωρητικότητα. 
Το βάθος οπτικής απορρόφησης µπορεί να προκύψει από την εφαρµογή του νόµου απορρόφησης των 
Lambert-Beer. Σύµφωνα µε το νόµο αυτό, υπάρχει µία λογαριθµική σχέση εξάρτησης µεταξύ της 
µεταδοτικότητας (έστω T) µιας πηγής φωτός διαµέσου µιας οποιαδήποτε ουσίας, και του γινοµένου a l⋅ , 
όπου a ο συντελεστής οπτικής απορρόφησης και l το µήκος της διαδροµής (απόστασης) κατά µήκος της 
οποίας ταξιδεύει το φως. Προκύπτει τελικά ότι το µέγεθος La αποτελεί το αντίστροφο του συντελεστή 
οπτικής απορρόφησης, δηλαδή: 
1
aL a
=  (2.3) 
Στα πολυµερή ισχύει a dL L≥ . Κατά συνέπεια, η θερµική διάχυση είναι αµελητέα κατά τη διάρκεια 
του παλµού. Στην περίπτωση των µετάλλων, όταν αυτά βάλλονται µε παλµούς Laser διάρκειας ns ή ps, 
ισχύει a dL L≤ . Επίσης, το βάθος οπτικής απορρόφησης είναι τυπικά το 1/20 του µήκους κύµατος, 
σύµφωνα µε τους Matthias et al. [82]. Όταν χρησιµοποιείται ένα Laser Nd:YAG µε δυνατότητα 
τριπλασιασµού της συχνότητας εκποµπής ακτινοβολίας, αυτό το βάθος αντιστοιχεί σε περίπου 10 µε 20 
nm. Σύµφωνα µε πειραµατικές µελέτες, οι οποίες διεξήχθησαν από τους Semerok et al. [83], το 
ανιχνευµένο βάθος του κρατήρα, µετά την επενέργεια ενός παλµού στο υλικό-στόχο, είναι τάξης 
µεγέθους µm, κάτι που σηµαίνει ότι η φωτοαποδόµηση των µετάλλων καθορίζεται από τη θερµική 
διάχυση. Οι µελέτες που ασχολούνται µε την εξάρτηση του κατωφλίου ροής (Fth) από το πάχος, έδειξαν 
ότι, όταν το πάχος του υµενίου ελαττωθεί τόσο, ώστε να γίνει µικρότερο του Ld, το κατώφλι 
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φωτοαποδόµησης θα ελαττωθεί και αυτό, ενώ ταυτόχρονα θα εξαρτάται και από το υλικό του 
υποστρώµατος. 
 
 
2.4.  Μαθηµατικές σχέσεις που αφορούν το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης 
 
2.4.1. Φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα ως αποτέλεσµα της πρόσπτωσης του Laser στο υλικό-στόχο 
Όλα τα φαινόµενα που παρατηρούνται κατά τη διάρκεια της φωτοαποδόµησης προκαλούνται από την 
προσπίπτουσα δέσµη φωτός πάνω στην επιφάνεια του υλικού-στόχου. Για αυτό το λόγο, µερικές από τις 
µαθηµατικές σχέσεις που είναι σηµαντικό να χρησιµοποιηθούν αφορά τη διάδοση των 
ηλεκτροµαγνητικών κυµάτων. Πρόκειται για τις εξισώσεις Maxwell, οι οποίες, λαµβάνοντας τη µη-
οµογενή µορφή (2.4) και (2.5) µε αγνώστους το ηλεκτρικό πεδίο E
ur
 και το µαγνητικό πεδίο B
ur
 
αντίστοιχα, µπορούν να µας δώσουν την κυµατική εξίσωση. Οι σχέσεις (2.4) και (2.5) ισχύουν στην 
ακριβή µορφή τους όταν το ηλεκτρικό φορτίο και η πυκνότητα ρεύµατος είναι µηδέν: 
2
2 2
1 0E E
c t
∂ −Δ =
∂
ur ur
           (2.4) 
2
2 2
1 0B B
c t
∂ −Δ =
∂
ur ur
           (2.5) 
Στις παραπάνω σχέσεις, c είναι η ταχύτητα του φωτός στο κενό. 
Οι λύσεις στις παραπάνω εξισώσεις είναι κύµατα που διαδίδονται µε την ταχύτητα του φωτός. Η 
ταχύτητα του σήµατος σε ένα µέσο είναι διαφορετική και καθορίζεται από την ηλεκτρική (ε) και τη 
µαγνητική (µ) διαπερατότητα του υλικού. Ο λόγος της ταχύτητας του φωτός στο κενό προς την ταχύτητα 
του φωτός σε ένα µέσο, δηλαδή ο δείκτης διάθλασης, δίνεται από την παρακάτω σχέση (2.6), όπου το 
συγκεκριµένο µέγεθος παρουσιάζεται ως µιγαδικός αριθµός: 
0 0
ε'
ε µ
mn n ik= + =           (2.6) 
Στην παραπάνω σχέση, ο δείκτης m αφορά το τυχόν µέσο, ενώ ο δείκτης 0 αφορά το κενό. 
Σε γενικές γραµµές, οι ποσότητες n και k εξαρτώνται από τη συχνότητα, ενώ οι ποσότητες ε και µ 
είναι συναρτήσεις του ηλεκτρικού πεδίου E
ur
 και του µαγνητικού πεδίου B
ur
. Σε µέσα που παρουσιάζουν 
απορρόφηση, το φανταστικό µέρος της σχέσης (2.6) έχει ως αποτέλεσµα την εξασθένηση του κύµατος, 
όπως εκφράζεται από το νόµο του Lambert-Beer: 
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a
x
lax
xE E e E e
−−= =           (2.7) 
Όπου la είναι το χαρακτηριστικό µήκος απορρόφησης κατά µήκος της διεύθυνσης διάδοσης του 
κύµατος. 
Αρχικά, η ενέργεια του Laser απορροφάται από το µέταλλο, µέσω των ελεύθερων ή των ασθενώς 
συνδεδεµένων ηλεκτρονίων. Μετά από µερικά femtoseconds, το ηλεκτρονιακό νέφος θερµοποιείται 
µέσω συγκρούσεων µεταξύ των ηλεκτρονίων. Στα πλαίσια της θεωρίας Fermi που αφορά τα υγρά (αλλά 
µπορεί να χρησιµοποιηθεί και για τα στερεά), ο χρόνος σκέδασης µεταξύ δύο ηλεκτρονίων, για ένα 
ηλεκτρόνιο µε ενέργεια Ε, ορίζεται µε τη βοήθεια της σχέσης (2.8): 
( ) ( )2 2
1τe e
F B ea E E b k T
− =
− +
         (2.8) 
Στην παραπάνω σχέση, οι συντελεστές α και b είναι ανεξάρτητοι των µεγεθών E και Tc. Στην 
περίπτωση των διεγέρσεων Laser, η ενέργεια των ηλεκτρονίων είναι περίπου ίση µε την ενέργεια Fermi. 
Επιπρόσθετα, η θερµοκρασία µπορεί να ανέλθει σε τιµές µεγαλύτερες των 15000 K. Κατά συνέπεια, 
λαµβάνοντας υπόψη ότι στη σχέση (2.8) η θερµοκρασία βρίσκεται στον παρονοµαστή, ο χρόνος 
σκέδασης γίνεται µικρός. Ο φυσικός λόγος για αυτό το τόσο σύντοµο χρονικό διάστηµα µπορεί να δοθεί 
στο φανταστικό χώρο k. Ο φασικός χώρος σκέδασης είναι πολύ µεγάλος και δεν περιορίζεται στην 
απαγορευτική αρχή του Pauli, καθώς δεν υπάρχουν πολλές άδειες θέσεις για γεγονότα σκέδασης. Μετά 
τη θερµοποίηση, υπάρχει η δυνατότητα καθορισµού µιας θερµοκρασίας Tc για τα ηλεκτρόνια, µε βάση 
την κατανοµή Fermi-Dirac. Μόνο η αναγωγή του πολυ-σωµατικού κβαντοµηχανικού συστήµατος σε µία 
µόνο θερµοδυναµική ποσότητα επιτρέπει µια µακροσκοπική περιγραφή. 
Λόγω της αδράνειάς τους, τα ιόντα δεν µπορούν να ακολουθήσουν το ταχέως ταλαντούµενο 
ηλεκτροµαγνητικό πεδίο του Laser. Παρά ταύτα, τα ιόντα κερδίζουν κινητική ενέργεια λόγω των 
συγκρούσεών τους µε τα θερµά ηλεκτρόνια. Η διαφορά µάζας µεταξύ των ηλεκτρονίων και των ιόντων 
είναι πολύ µεγάλη. Εποµένως, µόνο ένα µικρό τµήµα της ενέργειας µεταφέρεται ανά σκέδαση. Ο χρόνος 
χαλάρωσης µεταξύ ηλεκτρονίου και πλέγµατος µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια της παρακάτω 
σχέσης: 
γτ
κ
c
e l
T
− =             (2.9) 
Όπου: 
• γ η σταθερά ηλεκτρονίων για την ειδική θερµότητα, 
• Tc η θερµοκρασία των ηλεκτρονίων, 
• κ η σταθερά σύζευξης ηλεκτρονίου – φωνονίου. 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  68	  
	  
Η παραπάνω εξίσωση µπορεί να χρησιµοποιηθεί για την εκτίµηση των χρονικών κλιµάκων της 
θερµοποίησης των ηλεκτρονίων και του πλέγµατος, η οποία είναι συνήθως µία τάξη µεγέθους 
µεγαλύτερη από τη χρονική κλίµακα της σκέδασης µεταξύ ηλεκτρονίων, τe e− . Για µέταλλα µε ισχυρή 
σύζευξη ηλεκτρονίου-φωνονίου, όπως είναι ο σίδηρος, η τιµή τe l− 	  βρίσκεται στην περιοχή των 0.5 ps, 
ενώ για το αλουµίνιο η τιµή αυτή είναι περίπου ίση µε 5 ps. 
Σε γενικές γραµµές, η επηρεαζόµενη ζώνη από το Laser είναι µικρή συγκριτικά µε ολόκληρο το 
δείγµα-στόχο, κάτι που σηµαίνει ότι λαµβάνει χώρα µόνο τοπική ισορροπία. Η µεταφορά ενέργειας σε 
περιοχές που βρίσκονται βαθύτερα µέσα στο σύστηµα λαµβάνει και πάλι χώρα µέσω συγκρούσεων 
ανάµεσα στα ηλεκτρόνια. 
Ανάλογα µε τις χρονικές κλίµακες που µας ενδιαφέρουν, οι συγκρούσεις µεταξύ ηλεκτρονίων θα 
πρέπει να ληφθούν σοβαρά υπόψη. Στην περίπτωση κατά την οποία οι χρονικές κλίµακες που 
χρησιµοποιούνται για τα διάφορα συστήµατα και τους διάφορους παλµούς είναι σηµαντικά µεγαλύτερες 
από την τιµή τe e− , µπορούν να χρησιµοποιηθούν απλές περιγραφές του φαινοµένου µεταφοράς 
θερµότητας µε αγωγή, ώστε να ενσωµατωθούν στη γενικότερη µελέτη της φωτοαποδόµησης µε Laser, 
και κυρίως στα αρχικά στάδια αυτής, όπου η αγωγή είναι ο κυρίαρχος µηχανισµός µεταφοράς 
θερµότητας. 
 
2.4.2. Μεταφορά θερµότητας µε αγωγή 
 
Για ένα ακίνητο στερεό, η ενεργειακή ισορροπία µπορεί να εκφραστεί ως εξής: 
( ) ( )ρ ,Tc T q Q x tt
∂ +∇⋅ =
∂
r r
          (2.10) 
Όπου: 
• ρ η πυκνότητα µάζας, 
• c(T) η ειδική θερµότητα σε µία δοθείσα θερµοκρασία Τ, 
• q
r
 το διάνυσµα θερµικής ροής, 
• ( ),Q x tr  η πηγή θερµότητας. 
Αν κάνουµε την παραδοχή ότι η ενέργεια του φωτός απορροφάται από το µέσο και µετατρέπεται εξ 
ολοκλήρου σε θερµότητα (µία παραδοχή που δεν είναι πάντοτε αληθής), τότε ο όρος της πηγής 
θερµότητας µπορεί να εκφραστεί ως εξής: 
( ) ( )( ) ( ), , ,Q x t S x t U x t= −∇ +r ur r r 	   	   	   	   	   	   	     (2.11)  
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Η ποσότητα ( ),U x tr  εκφράζει την επιπλέον ενέργεια που απαιτείται ή παρέχεται όταν λαµβάνουν 
χώρα αλλαγές φάσης ή χηµικές αντιδράσεις. Στα πλαίσια των διαφόρων υπολογισµών που γίνονται για 
τη µοντελοποίηση του φαινοµένου, η συγκεκριµένη ποσότητα συνήθως αµελείται. Η ποσότητα ( ),S x tur r  
είναι ο χρονικός µέσος όρος του διανύσµατος Poynting και δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
( )
4
c E H
S
π
×
=
ur uurur
           (2.12) 
Για µονοχρωµατικό φως που απορροφάται µέσα σε ένα ισοτροπικό µέσο, η ποσότητα S−∇
ur
 
αντιστοιχεί στο νόµο του Lambert-Beer. Στην περίπτωση ενός ισοτροπικού και οµογενούς υλικού, 
υπάρχει η δυνατότητα εισαγωγής, στην εξίσωση (2.11), της γραµµικής προσέγγισης Fourier q k T= − ∇
r
 
για την ειδική θερµότητα. Συνδυάζοντας τα παραπάνω προκύπτει η εξίσωση µεταφοράς θερµότητας µε 
αγωγή κατά Fourier:  
( )2β ,T T Q x tt
∂ = ∇ +
∂
r
          (2.13), 
όπου k είναι η θερµική αγωγιµότητα και ρ
kK c=   η θερµική διαχυσιµότητα. Η αγόµενη θερµότητα 
των ηλεκτρονίων είναι περίπου 100 φορές µεγαλύτερη αυτής των ιόντων. Κατά συνέπεια, η τιµή k µπορεί 
να γραφτεί υπό µορφή αγωγιµότητας που αφορά µόνο τα ηλεκτρόνια, ek . 
Για την εξίσωση (2.13), υπάρχουν αναλυτικές λύσεις µόνο για πολύ ειδικές συνοριακές συνθήκες και 
πηγές ( ),Q x tr . Μία λύση για µία σηµειακή πηγή, ( ) ( )0δ ,, βQ x tQ x t = rr , που αφορά τον άπειρο χώρο, 
µπορεί να προέλθει από τη γραµµική εξίσωση θερµότητας. Για τον τρισδιάστατο χώρο, η συνάρτηση 
Greens λαµβάνει την ακόλουθη µορφή [83]: 
( )
( )
2
0
3
2
, exp
4β8 πβ
xQT x t
tt
⎧ ⎫
⎪ ⎪= −⎨ ⎬
⎪ ⎪⎩ ⎭
r
         (2.14) 
Για µια πιο γενική πηγή θερµότητας, έστω ( )', 'S x t , και ένα άπειρο δοκίµιο, ισχύει η εξής 
γενικευµένη σχέση για τη θερµοκρασία ( ),T x t :	  
( ) ( )
( )( ) ( )
2
3
3
2' 0
'', '
, exp ' '
4β '8 πβ '
t
t
x xS x t
T x t d x dt
t tt t=
⎧ ⎫−⎪ ⎪= −⎨ ⎬−− ⎪ ⎪⎩ ⎭
∫ ∫∫∫
r urr r
      (2.15) 
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Στα πλαίσια της µελέτης της αλληλεπίδρασης µεταξύ Laser και ύλης, το γεγονός ότι τελικώς 
επέρχεται θερµική ισορροπία ανάµεσα στα ηλεκτρόνια και στα φωνόνια, µετά το πέρας ενός εύλογου 
χρονικού διαστήµατος (τάξης µεγέθους ns ή ps), µας επιτρέπει να χρησιµοποιήσουµε τη συµβατική 
εξίσωση µεταφοράς θερµότητας µε αγωγή, προκειµένου να περιγράψουµε τη ροή θερµότητας µέσα στον 
κύριο όγκο (bulk) του ακτινοβολούµενου στόχου [12]. 
Για συγκεκριµένες (π.χ. πεπερασµένες) γεωµετρίες ή πιο πολύπλοκες πηγές θερµότητας, οι λύσεις 
γρήγορα λαµβάνουν πιο περίπλοκη µορφή, µε αποτέλεσµα να εφαρµόζονται αριθµητικές µέθοδοι για τα 
περισσότερα πρακτικά προβλήµατα που σχετίζονται µε σχετικά φαινόµενα, άρα και µε τη 
φωτοαποδόµηση µε Laser. 
 
2.5. Το διθερµοκρασιακό µοντέλο (Two-Temperature Model, TTM) 
 
2.5.1. Ορισµός – Κατανόηση της έννοιας 
 
Όπως αναφέρθηκε στο προηγούµενο εδάφιο, η διάχυτη αγωγή θερµότητας µέσα στο κυρίως (bulk) 
υλικό ελέγχεται κατά κύριο λόγο από τα ηλεκτρόνια. Ταυτόχρονα µε την εξίσωση αγωγής θερµότητας, 
µπορεί να προκύψει µία λύση που σχετίζεται µε την εξέλιξη της θερµοκρασίας των ηλεκτρονίων µέσα σε 
ένα µέταλλο που θερµαίνεται από Laser. Παρ’όλα αυτά, κάτι τέτοιο δεν ισχύει πλήρως, επειδή η τήξη 
του στόχου, η δηµιουργία κυµάτων πίεσης και τα περισσότερα φαινόµενα που σχετίζονται µε τη 
φωτοαποδόµηση, λαµβάνουν χώρα επειδή διασπάται το κρυσταλλικό πλέγµα. Για αυτό το λόγο, είναι 
σηµαντική η διατύπωση µιας περιγραφής που αφορά τη θερµοκρασία των φωνονίων. 
Για την πραγµατοποίηση των υπολογισµών των θερµοκρασιών του ηλεκτρονίου και του φωνονίου, 
έχει διατυπωθεί το ευρέως χρησιµοποιούµενο, σε πολλές εφαρµογές µοντελοποίησης, διθερµοκρασιακό 
µοντέλο (Two-Temperature Model, TTM). Η θεωρία του διθερµοκρασιακού µοντέλου είναι η βασικότερη 
από τις θεωρίες που εξηγούν την απορρόφηση της ενέργειας του Laser, αλλά και τη θέρµανση 
µεταλλικών υλικών λόγω της ενέργειας αυτής. Στα πλαίσια του µοντέλου TTM, τα ελεύθερα ηλεκτρόνια 
και η κρυσταλλική δοµή στα µεταλλικά υλικά µελετώνται ως δύο ξεχωριστά υποσυστήµατα, κάθε ένα 
από τα οποία καθορίζεται από τα δικά του χαρακτηριστικά, όπως για παράδειγµα αυτό της 
θερµοκρασίας. Έτσι, ορίζουµε δύο διακριτές θερµοκρασίες για το σύστηµα: αυτή του ηλεκτρονίου 
(electron temperature, Te) και αυτή του κρυσταλλικού πλέγµατος (lattice temperature, Tl). Οι 
θερµοκρασίες αυτές περιγράφονται µε χρήση µιας σειράς από εξισώσεις [3], οι οποίες παρατίθενται στη 
συνέχεια. Χάρη στο διθερµοκρασιακό µοντέλο διευκολύνεται η κατανόηση της πορείας της ενέργειας 
Laser από τη στιγµή που η δέσµη θα προσπέσει στο στόχο. Συγκεκριµένα, διαπιστώνουµε ότι η ενέργεια 
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που µεταφέρεται από το Laser απορροφάται µόνο από τα ελεύθερα ηλεκτρόνια και µεταφέρεται στην 
κρυσταλλική δοµή µέσω αλληλεπίδρασης των δύο. 
Στα πλαίσια του διθερµοκρασιακού µοντέλου, τα ελεύθερα ηλεκτρόνια και η κρυσταλλική δοµή 
βρίσκονται αρχικά σε ισορροπία και στην ίδια θερµοκρασία. Όταν η δέσµη του Laser προσπέσει στην 
επιφάνεια του υλικού, λαµβάνει χώρα απορρόφηση της ενέργειας των ηλεκτρονίων, κάτι που έχεις ως 
επακόλουθο την αύξηση της θερµοκρασίας τους. Μάλιστα, η θερµοκρασία των ηλεκτρονίων γίνεται 
ιδιαίτερα υψηλή, επειδή η ειδική θερµότητα των ηλεκτρονίων είναι κατά κύριο λόγο µικρό µέγεθος, ενώ 
µία ακτίνα Laser εµπερικλείει συνήθως υψηλά ποσά ενέργειας. Την ίδια περίοδο, η θερµοκρασία του 
κρυσταλλικού πλέγµατος παραµένει χαµηλή. Όταν όµως αρχίζουν τα ηλεκτρόνια να αλληλεπιδρούν µε 
την κρυσταλλική δοµή, παρατηρείται µεταφορά θερµότητας ανάµεσα στα συστήµατα των ηλεκτρονίων 
και του πλέγµατος. Μεταξύ των δύο αυτών συστηµάτων θα επέλθει ισορροπία µετά το πέρας µερικών 
picoseconds. Στη συνέχεια, η µεταφορά ενέργειας στο υλικό θα ακολουθήσει την κλασική διαδικασία 
µετάδοσης θερµότητας, ενώ δεν αποκλείεται να υπάρξουν αλλαγές φάσεων κατά τη διάρκεια της 
ακτινοβόλησης του υλικού-στόχου από την ακτίνα (ή δέσµη) Laser, αν η τιµή της ενέργειας του Laser 
φτάσει σε ιδιαίτερα υψηλά επίπεδα. 
Η απορρόφηση της ενέργειας του Laser από το υλικό θα έχει σαν επακόλουθο τη ραγδαία αύξηση της 
θερµοκρασίας τόσο των ηλεκτρονίων όσο και του κρυσταλλικού πλέγµατος. Οι αλλαγές φάσης που 
λαµβάνουν χώρα, για ιδιαίτερα υψηλές τιµές ενέργειας του Laser, έχουν ως αποτέλεσµα την 
αποµάκρυνση µέρους του υλικού από τον αρχικό όγκο του στόχου. Κατά τη διάρκεια αυτής της περιόδου 
λαµβάνει χώρα µία σειρά από σύνθετα θερµικά και µηχανικά φαινόµενα, τα οποία θα εξεταστούν στα 
πλαίσια της Υποενότητας 2.6.. Το γεγονός ότι η θερµοκρασία αποτελεί το σηµαντικότερο παράγοντα για 
να υπάρξει αποκόλληση του υλικού, καθιστά σηµαντική την κατάστρωση ενός απλού αλλά πλήρους και 
αξιόπιστου µοντέλου για την εύρεση των θερµοκρασιών ηλεκτρονίου και πλέγµατος ανά πάσα στιγµή, 
αλλά και των συνθηκών κάτω από τις οποίες πραγµατοποιούνται αλλαγές φάσης, καθώς επίσης και η 
αποµάκρυνση υλικού. Αυτός είναι ο λόγος για τον οποίο το µοντέλο TTM τυγχάνει ευρείας αποδοχής 
από ερευνητές και µηχανικούς, προς επίτευξη του παραπάνω σκοπού.  
  
2.5.2. Συµβατική µορφή του διθερµοκρασιακού µοντέλου 
 
Το συνεχόµενο µοντέλο TTM (Continuum TTM model) περιγράφει τη χρονική εξέλιξη των 
θερµοκρασιών των υποσυστηµάτων, µε χρήση συζευγµένων µη-οµογενών µερικών διαφορικών 
εξισώσεων, της γενικής µορφής (2.16) και (2.17): 
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( ) [ ] ( ) ( )1κ ,ee e e e e eTC T K T T T T S x tt
∂ =∇ ∇ − − +
∂
r
	   	   	       (2.16) 
( ) [ ] ( )1κll l e e e e
TC T K T T T T
t
∂ =∇ ∇ + −
∂
	   	   	   	       (2.17) 
Όπου: 
• οι ποσότητες C και K αφορούν αντίστοιχα τη θερµοχωρητικότητα και τη θερµική αγωγιµότητα των 
ηλεκτρονίων ( ),e eC K  και του πλέγµατος ( ),l lC K , 
• κ είναι η σταθερά σύζευξης ηλεκτρονίου – φωνονίου και 
• ( ),S x tr  είναι ο όρος της πηγής Laser. 
Παρατηρώντας προσεκτικά τις εξισώσεις, διαπιστώνουµε ότι, για σταθερή τιµή eK , η Εξίσωση (2.16) 
αποτελεί ουσιαστικά την Εξίσωση (2.13), το δεύτερο µέλος της εξίσωσης προσαυξάνεται κατά την 
ποσότητα ( )1κ eT T− . Η θερµοκρασία του πλέγµατος, lT , περιγράφεται µέσω της ίδιας διαφορικής 
εξίσωσης. Στις περισσότερες περιπτώσεις, η διάχυση των φωνονίων, l l lK T T∇ , µπορεί να εξαλειφθεί λόγω 
της µικρής θερµοκρασιακής κλίσης των φωνονίων. 
Μία σηµαντική ποσότητα που εισέρχεται εδώ, και η οποία περιλαµβάνεται στις Εξισώσεις (2.16) και 
(2.17), είναι η σταθερά σύζευξης ηλεκτρονίων-φωνονίων, κ. Το µέγεθος αυτό µπορεί να µετρηθεί και να 
υπολογιστεί µε πολλές διαφορετικές µεθόδους. Κατά συνέπεια, είναι πολύ σηµαντικό να γίνει σύγκριση 
µεταξύ των διαφόρων µεθόδων για την εκτίµηση της τιµής του κ. Η συγκεκριµένη ποσότητα αποτελεί 
επίσης µία σηµαντική ποσότητα στη θεωρία της υπεραγωγιµότητας. Αποδεικνύεται ότι η τιµή της 
ποσότητας αυτής σχετίζεται µε τη µεταβατική θερµοκρασία των υπεραγωγών. 
Μία εµπειρική σχέση για τη σταθερά κ δίνεται από τους Wang et al. [85] και είναι η εξής: 
( )
( )
24π
κ
18
B s e
e e e
k n
L T T
υ
σ
=            (2.18) 
Όπου: 
• υs  η ταχύτητα του ήχου, 
• ne η πυκνότητα ηλεκτρονίων, 
• σe η ηλεκτρική αγωγιµότητα και 
• L ο αριθµός Lorenz, όπως είναι γνωστός µέσω του νόµου Wiedemann-Franz, δηλαδή  
 κ κ
σ σ
LT L
T
= ⇒ = 	   	   	   	   	   	   	   	   	     (2.19) 
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Μία δεύτερη εµπειρική σχέση έχει διατυπωθεί από τον Allen, συγκρίνοντας το ρυθµό χαλάρωσης της 
θερµοκρασίας του ηλεκτρονίου, eT , µε την παράµετρο ενίσχυσης της σύζευξης ηλεκτρονίου-φωνονίου, 
( )λ T , και το σταθµισµένο τετράγωνο της συχνότητας του φωνονίου, 2ω , χρησιµοποιώντας βασικές 
σχέσεις σκέδασης [86]: 
 
Î =
3ÁÏ ˆ 2
 kB
           (2.20) 
Η ενίσχυση ηλεκτρονίου-φωνονίου της θερµοϊσχύος διάχυσης µπορεί να γραφτεί µε τη βοήθεια της 
ακόλουθης σχέσης: 
( )0 1 λSS T
T T
= +⎡ ⎤⎣ ⎦            (2.21) 
όπου S0 η θερµοϊσχύς, στην περίπτωση απουσίας αλληλεπιδράσεων µεταξύ ηλεκτρονίων και 
φωνονίων. Η παράµετρος ενίσχυσης µάζας ηλεκτρονίου-φωνονίου, ( )λ T , δίνεται από τη σχέση (2.22): 
( ) ( ) ( )
2
0
α ω ω ωλ ω
ω B
F
T G d
k T
∞ ⎛ ⎞
= ⎜ ⎟
⎝ ⎠
∫
h         (2.22) 
Στην παραπάνω σχέση, η συνάρτηση ω
B
G
k T
⎛ ⎞
⎜ ⎟
⎝ ⎠
h  είναι µία καθολική συνάρτηση, την οποία εισήγαγε ο 
Kaiser, ενώ η ποσότητα ( ) ( )2α ω ωF  αντιπροσωπεύει τη συνάρτηση Eliashberg [87]. Η ποσότητα ( )ωF  
είναι η πυκνότητα καταστάσεων των φωνονίων, ενώ το α2 αποτελεί µία στάθµιση της αλληλεπίδρασης 
ηλεκτρονίου-φωνονίου. Από την εξίσωση (2.22) µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι απαιτείται µια µεγάλη 
ποσότητα θεωρητικής και πειραµατικής γνώσης για τον υπολογισµό ακριβών τιµών για τη σταθερά 
σύζευξης κ. Με τη βοήθεια της σχέσης (2.21) µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι η σύζευξη ηλεκτρονίου-
φωνονίου µπορεί να αντιστοιχηθεί στο συντελεστή Seebeck της θερµοηλεκτρικής ισχύος, S, ένας 
συντελεστής που µπορεί να µετρηθεί µε χρήση συνήθων τεχνικών θερµοκρασιακής κλίσης. 
 
2.5.3. Απλοποιηµένη µορφή του διθερµοκρασιακού µοντέλου (Simplified TTM – sTTM) 
 
Σε γενικές γραµµές, όλες οι παράµετροι στις εξισώσεις ΤΤΜ (2.16) και (2.17) εξαρτώνται από τη 
θερµοκρασία. Δεν υπάρχει η δυνατότητα εξεύρεσης κάποιας αναλυτικής λύσης για τις συγκεκριµένες 
εξισώσεις. 
Όταν λεπτά µεταλλικά υµένια πάχους µικρότερου των 100 nm θερµανθούν µε χρήση ακτινοβολίας 
Laser, οι θερµοκρασιακές κλίσεις ανάµεσα στην επιφάνεια και στην πίσω πλευρά µπορούν να 
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αµεληθούν. Με την προσέγγιση της σταθερής ειδικής θερµότητας και παραδεχόµενοι ότι η θέρµανση των 
ηλεκτρονίων είναι ακαριαία, µπορούν να προκύψουν αναλυτικές εκφράσεις για τις, χρονοεξαρτώµενες 
πλέον, θερµοκρασίες του ηλεκτρονίου, ( )eT t  και του πλέγµατος, ( )lT t . Σε αυτή την περίπτωση, οι 
εξισώσεις του διθερµοκρασιακού µοντέλου µπορούν να απλοποιηθούν, δίνοντάς µας την εξίσωση (2.23): 
( )κe le l e l
T TC C T T
t t
∂ ∂− = = −
∂ ∂
         (2.23) 
Μπορούµε να επιλέξουµε την παρακάτω αναλυτική διατύπωση για τις θερµοκρασίες ( )eT t  και ( )lT t : 
( )
( )
τ
τ
t
e
t
l
T t Ae T
T t Be T
−
∞
−
∞
⎫= + ⎪
⎬
⎪= + ⎭
          (2.24) 
 
Όπου τ ο χρόνος χαλάρωσης, T∞  η θερµοκρασία ισορροπίας και Α, Β σταθερές. Από την Εξίσωση 
(2.22) και λαµβάνοντας υπόψη τις διατυπώσεις (2.24), προκύπτει η ακόλουθη σχέση για το χρόνο 
χαλάρωσης: 
κ κ
e l r
e l
C C C
C C
τ = =
+
           (2.25) 
Σε αυτή τη σχέση εµφανίζεται, ως νέο µέγεθος, η ελαττωµένη θερµοχωρητικότητα rC . Συνήθως η 
ποσότητα eC  είναι πολύ χαµηλότερη της lC , κάτι που συνεπάγεται ότι, χωρίς βλάβη της γενικότητας, ο 
χρόνος χαλάρωσης µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια της εξής απλοποιηµένης έκφρασης: 
κ
eCτ =             (2.26) 
Συγκρίνοντας τη συγκεκριµένη έκφραση µε τη (2.9), διαπιστώνουµε ότι και οι δύο εκφράσεις 
υπολογίζουν το χρόνο χαλάρωσης τ, και µάλιστα γe eC T= . Λαµβάνοντας υπόψη τις παρακάτω αρχικές 
συνθήκες: 
( ) 00e eT T=  και           
 (2.27) 
( ) 00l lT T= ,            (2.28) 
οι λύσεις για τις θερµοκρασίες ηλεκτρονίου και πλέγµατος, σύµφωνα µε το απλοποιηµένο µοντέλο TTM 
(sTTM), είναι οι ακόλουθες: 
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Το παρακάτω Σχήµα 2.6. παρουσιάζει, σε µορφή γραφικής παράστασης T = f (t), τις παραπάνω λύσεις 
για µια σειρά παραµέτρων, µε τις µονάδες µέτρησης της θερµοκρασίας (T) και του χρόνου (t) να είναι 
αυθαίρετες. Η θερµοκρασία ισορροπίας, T∞ , προκύπτει ως σταθµισµένος µέσος των δύο αρχικών 
θερµοκρασιών: 
 0 0e le l
e l e l
C CT T T
C C C C∞
= +
+ +
          (2.31) 
 
Σχήµα 2.6. Λύσεις για το απλοποιηµένο µοντέλο TTM. Οι παράµετροι είναι 1eC = , 10lC = , ( )0 1500eT = , 
( )0 300lT =  και κ 0.65= . Η θερµοκρασία ισορροπίας 409T∞ =  επιτυγχάνεται µετά από περίπου 
τέσσερις χρόνους χαλάρωσης, τ = 1.4. 
 
Για µεγαλύτερα δείγµατα, ο όρος διάχυσης στην εξίσωση (2.16) δεν µπορεί πια να αµεληθεί. 
Επιπρόσθετα, όταν εξετάζουµε πραγµατικά συστήµατα, όλες οι παράµετροι εξαρτώνται από τη 
θερµοκρασία. Παρά το γεγονός ότι υπάρχουν αναλυτικά µοντέλα για τις περιγραφές µας, είναι δύσκολο 
να βρεθούν εξισώσεις για τις διάφορες παραµέτρους, που να ισχύουν οµοιόµορφα για ένα µεγάλο 
θερµοκρασιακό εύρος. Θα πρέπει να χρησιµοποιηθούν πινακοποιηµένες συναρτήσεις, οι οποίες µπορούν 
να προκύψουν είτε µε τη βοήθεια πειραµάτων είτε διεξάγοντας πολύπλοκες προσοµοιώσεις. Παρ’όλα 
αυτά, η εφαρµογή του διθερµοκρασιακού µοντέλου κρύβει πολλές παγίδες. 
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2.5.4. Eκτεταµένο Διθερµοκρασιακό Μοντέλο (Extended TTM – eTTM)  
 
Το διθερµοκρασιακό µοντέλο, όπως εισήχθη στη βασική του µορφή (βλ. Εδάφιο 2.5.1.) από τον 
Anisimov [88], παρουσιάζει µία εγγενή αδυναµία. Καθώς βασίζεται στον κλασσικό νόµο µεταφοράς 
θερµότητας µε αγωγή του Fourier, προϋποθέτει άπειρη ταχύτητα διάδοσης της θερµότητας. Μία από τις 
διαπιστώσεις που υπαινίσσεται η θεωρία της σχετικότητας (Einstein) είναι η αρχή της µη δράσης σε 
απόσταση, κάτι που προφανώς σηµαίνει ότι η ταχύτητα διάδοσης για ένα δοθέν σήµα θα πρέπει να είναι 
πεπερασµένη. Η βασική ιδέα που σχετίζεται µε τα παραπάνω διατυπώθηκε από το Maxwell, ο οποίος 
τροποποίησε τη βασική εξίσωση αγωγής του Fourier εισάγοντας έναν επιπλέον όρο: 
τth
q q k T
t
∂ + = − ∇
∂
r r
           (2.32) 
 Όπου τth  είναι ο χρόνος χαλάρωσης του µέσου αγωγής της θερµότητας. 
Ο Maxwell συµπέρανε ότι ο πρώτος όρος της (2.32) µπορεί να αµεληθεί, επειδή ο ρυθµός αγωγής 
θερµότητας θα αποκτήσει γρήγορα µία καθορισµένη τιµή. Κάτι τέτοιο ήταν πλήρως βάσιµο περίπου 150 
χρόνια πριν, αλλά δεν ισχύει πλήρως από τη στιγµή που µεγάλο µέρος των κατεργασιών 
φωτοαποδόµησης µε Laser χρησιµοποιούν διάρκειες παλµών Laser της τάξης των µερικών femtoseconds. 
Οι απόψεις σχετικά µε το τι ακριβώς αντιπροσωπεύει το µέγεθος τth  διίστανται: 
• Οι Zhang et al. [89] αναφέρουν ότι το παραπάνω µέγεθος είναι ο χρόνος χαλάρωσης που απαιτείται 
για τη θερµοκρασία του στόχου να φτάσει σε µια νέα τιµή ισορροπίας, µετά από την επίδραση µίας 
πολύ υψηλής θερµοκρασιακής κλίσης πάνω στην επιφάνεια. 
• Άλλες ερµηνείες [90] παρουσιάζουν το µέγεθος τth  ως το µέσο ελεύθερο χρονικό διάστηµα µέσα σε 
µία διαδικασία σύγκρουσης των σωµατιδίων που µεταφέρουν ενέργεια. 
• Όσον αφορά τα µέταλλα, ο χρόνος χαλάρωσης των ελεύθερων ηλεκτρονίων µπορεί να χρησιµοποιηθεί 
γενικά ως ένα τυπικό µέγεθος χρόνου χαλάρωσης. 
Η εξίσωση (2.32) ανακαλύφθηκε ξανά το 1958, από τους Cattaneo και Vernotte, ενώ επίσης µπορούµε 
να εντοπίσουµε µία εκµοντερνισµένη µορφή της εξίσωσης στα πλαίσια της εκτεταµένης 
Θερµοδυναµικής. 
Αναφέρουµε εδώ ότι υπάρχουν διαφωνίες µεταξύ ερευνητών για το αν το µοντέλο TTM µπορεί να 
προβλέψει τα διάφορα φυσικά φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα κατά τη διαδικασία της 
φωτοαποδόµησης, όταν χρησιµοποιούνται υπερβραχείς παλµοί, κυρίως διάρκειας τάξης µεγέθους 
µερικών femtoseconds. Παρά τις διαφωνίες αυτές, ο Hüttner [91] διατύπωσε µία εκτεταµένη µορφή του 
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TTM (Extended TTM – eTTM), βασιζόµενος στην Εξίσωση (2.31) και στην Αρχή Διατήρησης της 
Ενέργειας (Εξίσωση 2.32): 
( ) ( ), κee e lTq C S x t T Tt
∂∇⋅ = − + − −
∂
r r
        (2.33) 
Κατά συνέπεια, η γενική εξίσωση Fourier (2.32) µετασχηµατίζεται στην ακόλουθη: 
1 τth e eq K Tt
∂⎛ ⎞+ ∇⋅ = −∇ ∇⎜ ⎟∂⎝ ⎠
r
         (2.34) 
Η οποία, συνδυαζόµενη µε τη (2.33), οδηγεί σε µία υπερβολική µερική διαφορική εξίσωση για τη 
θερµοκρασία του ηλεκτρονίου. Η εξίσωση αυτή περιλαµβάνει τη δεύτερη παράγωγο της θερµοκρασίας 
του ηλεκτρονίου ως προς το χρόνο και πρόκειται για µία γενικότερη µορφή της κυµατικής εξίσωσης, η 
οποία αρχικά χρησιµοποιήθηκε για την περιγραφή της διάδοσης σήµατος σε υποθαλάσσια καλώδια. 
( ) ( )
2
2τ 1 τ , 1 τ κ
e e
e th e e e th th e l
T TC C K T S x t T T
t t t t
∂ ∂ ∂ ∂⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ =∇ ∇ + + − + −⎜ ⎟ ⎜ ⎟∂ ∂ ∂ ∂⎝ ⎠ ⎝ ⎠
r
   (2.35) 
Για το τµήµα που αφορά το φωνόνιο, η εξίσωση παραµένει αµετάβλητη και όπως ακριβώς προτείνεται 
εντός του µοντέλου ΤΤΜ, δηλαδή έχει τη µορφή (2.16). Από φυσικής άποψης, η ροή θερµότητας 
λαµβάνει χώρα µέσα σε ένα χαρακτηριστικό χρονικό διάστηµα τth , επειδή δεν µπορεί να καθιερωθεί 
µέσα σε αυθαιρέτως µικρά χρονικά πλαίσια. Οι αρχικές εξισώσεις TTM (αυτές που αναφέρθηκαν στο 
Εδάφιο 2.5.1.) λαµβάνονται καθώς τ 0th → . 
Οι Metzler et al. [91] έδειξαν ότι το µοντέλο eTTM χαρακτηρίζεται από µία βασική λύση µε 
βαλλιστική συµπεριφορά, η οποία έχει ισχύ για πολύ µικρά χρονικά διαστήµατα. Ένα µοντέλο διάχυσης, 
όπως είναι το TTM, περιγράφει µία γραµµική χρονική εξάρτηση για τον τετραγωνικό µέσο της θερµικής 
µετατόπισης. Για τη βαλλιστική κίνηση, παρατηρείται εξάρτηση από το τετράγωνο του χρόνου, t2. 
Το βασικό µοντέλο TTM δεν µπορεί να χρησιµοποιηθεί για µέταλλα που παρουσιάζουν χαµηλό χρόνο 
χαλάρωσης τth , όπως είναι το αλουµίνιο, του οποίου ο χρόνος χαλάρωσης του ηλεκτρονίου βρέθηκε, 
από πειράµατα του Hüttner, ίσος µε 67 fs. Είναι όµως σηµαντικό να λάβει κάποιος υπόψη ότι το µοντέλο 
TTM µπορεί να µην αποδίδει όπως θα πρέπει, άρα και να µην είναι κατάλληλο, για αρκετά µεγαλύτερες 
τιµές του χρόνου χαλάρωσης της θερµοκρασίας, όπως π.χ. συµβαίνει στην περίπτωση του χαλκού, µε 
,τ 467th Cu fs= . 
  
2.6. Μηχανισµοί αποµάκρυνσης υλικού κατά τη φωτοαποδόµηση 
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Κατά τη φωτοαποδόµηση µε χρήση Laser υπερβραχέων παλµών, κυρίως Femtosecond Laser, η πολύ 
σύντοµη περίοδος θέρµανσης και ο υψηλός ρυθµός αυτής οδηγούν στη διαπίστωση ότι η διαδικασία 
µεταφοράς θερµότητας διαφέρει σηµαντικά από αυτή που παρατηρείται µακροσκοπικά. Κατά τη 
διάρκεια της αλληλεπίδρασης των µεταλλικών υλικών µε femtosecond παλµούς Laser, αλλά και µετά το 
πέρας της απορρόφησης των παλµών, λαµβάνουν χώρα τρεις βασικές διεργασίες, όπως τονίζονται από 
τους Wellershoff et al. [92] και παρουσιάζονται στο παρακάτω Σχήµα 2.6.. Στο Σχήµα αυτό, µε t 
συµβολίζεται ο χρόνος, µε Te  η θερµοκρασία του ηλεκτρονίου (electron temperature) και µε Tl η 
θερµοκρασία του πλέγµατος (lattice temperature): 
 
Σχήµα 2.6. Οι τρεις βασικές διεργασίες µετάδοσης ενέργειας, καθώς λαµβάνει χώρα αλληλεπίδραση µεταξύ 
femtosecond παλµών Laser και του υλικού-στόχου.  
Αριστερή στήλη: Κατανοµές πυκνοτήτων κατάστασης (Density of State – DOS). 
Δεξιά στήλη: Κατανοµή ενέργειας στο εσωτερικό του υλικού. 
 
Κατά την πρώτη διεργασία (Σχήµα 2.6.[α]), η δέσµη του Laser προκαλεί διέγερση των ηλεκτρονίων, 
τα οποία πλέον κινούνται µέσα στο µεταλλικό υλικό µε ταχύτητες τάξης µεγέθους 106 m/s. Για τον 
παραπάνω λόγο, τα ηλεκτρόνια αυτά χαρακτηρίζονται ως ηλεκτρόνια υψηλής αστάθειας. Η θερµοκρασία 
τους δεν είναι καθορισµένη, από τη στιγµή που η κατανοµή ενέργειας δε συνάδει µε την κατανοµή 
ισορροπίας Fermi. Η αστάθεια που παρατηρείται µπορεί να εκτονωθεί µε τη βοήθεια µιας διαδικασίας, 
την οποία οι Brorson et al. [93] και οι Hohlfeld et al. [94] αποκαλούν βαλλιστική µεταφορά ενέργειας 
(Ballistic Energy Transport - BET), και της οποίας κύριο χαρακτηριστικό είναι οι εσωτερικές κρούσεις 
µεταξύ ηλεκτρονίων. 
Η δεύτερη διεργασία (Σχήµα 2.6.[β]) εκκινεί όταν έχει παρέλθει συγκεκριµένη περίοδος κρούσεων. Το 
κύριο χαρακτηριστικό αυτής είναι η διάχυση των ηλεκτρονίων. Σε αυτή τη φάση ισχύει πλέον η 
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κατανοµή Fermi, κάτι που µας επιτρέπει να προσδιορίσουµε τη θερµοκρασία των ηλεκτρονίων. Αυτή η 
θερµοκρασία είναι µικρότερη από ότι κατά τη διεργασία (α), ενώ η αλληλεπίδραση της κρυσταλλικής 
δοµής µε τα ηλεκτρόνια είναι υπεύθυνη για την αύξηση της θερµοκρασίας της κρυσταλλικής δοµής. 
Αυτό το φαινόµενο συνεχίζεται µέχρι τη στιγµή που θα επέλθει θερµική ισορροπία µεταξύ των 
συστηµάτων ηλεκτρονίων και κρυσταλλικής δοµής. 
Όταν επέλθει θερµική ισορροπία (Σχήµα 2.7.[γ]), οι θερµοκρασίες του ηλεκτρονίου και του 
κρυσταλλικού πλέγµατος εξισώνονται (Te = Tl). Πλέον, η µετάδοση ενέργειας καθορίζεται µόνο από τις 
κοινές µακροσκοπικές θερµικές διαχύσεις. 
Το φαινόµενο BET θεωρείται πολύ σηµαντικό στην περίπτωση των ευγενών µετάλλων, όπως ο 
χρυσός (Au), αλλά παρουσιάζει περιορισµένη σηµασία σε µέταλλα µετάπτωσης, όπως το νικέλιο (Ni). 
Πειραµατικές έρευνες [94] έχουν δείξει ότι η κατάσταση ισορροπίας στα ηλεκτρόνια επέρχεται µετά το 
πέρας κάποιων picosecond από την ακτινοβόληση του στόχου, ενώ η αλληλεπίδραση των ηλεκτρονίων 
µε την κρυσταλλική δοµή πραγµατοποιείται σε χρονικό διάστηµα µερικών δεκάδων picosecond. Αυτό 
δικαιολογεί τη δυνατότητά µας να αµελήσουµε την ύπαρξη του φαινοµένου BET κατά τη µελέτη 
µετάλλων µετάπτωσης. 
Για την εξήγηση των φαινοµένων της απορρόφησης της ενέργειας του Laser, καθώς επίσης και του 
τρόπου µε τον οποίο αυτή χρησιµοποιείται για τη θέρµανση µεταλλικών υλικών, µπορεί να 
χρησιµοποιηθεί, ως απλούστερο αλλά αξιόπιστο µοντέλο, το διθερµοκρασιακό µοντέλο (TTM) για το 
οποίο έγινε λόγος σε προηγούµενο Εδάφιο. 
Αυτό που ενδιαφέρει κατά κύριο λόγο τους ερευνητές είναι η µετάβαση από τη στερεά ή την υγρή 
κατάσταση στην αέρια, η οποία ευθύνεται για την τελική αποµάκρυνση του υλικού από το δοκίµιο που 
υπόκειται σε ακτινοβόληση µε Laser. Υπάρχει µία σειρά από καταστάσεις στις οποίες µεταπίπτει το 
υλικό καθώς µεταβαίνει από την υγρή στην αέρια φάση. Η ύπαρξη και η διάρκεια των καταστάσεων 
αυτών εξαρτάται από αρκετούς παράγοντες, οι σηµαντικότεροι εκ των οποίων είναι ο ρυθµός θέρµανσης 
και η αρχική θερµοκρασία του υλικού πριν από την αποδόµηση. 
Κατάσταση 1η: Συνήθης εξάτµιση (conventional evaporation). Kατά τη διάρκεια της κατάστασης αυτής, 
λαµβάνει χώρα µετάβαση των µορίων ή των ατόµων από την υγρή στην αέρια φάση. Για τη 
φωτοαποδόµηση µε χρήση femtosecond Laser, ο ρυθµός της συνήθους εξάτµισης είναι ιδιαίτερα µικρός 
συγκριτικά µε την αλλαγή φάσης, κάτι που σηµαίνει ότι η αποδόµηση µέσω συνήθους εξάτµισης µπορεί 
να αµεληθεί εάν χρησιµοποιούνται femtosecond Laser παλµοί. 
Κατάσταση 2η: Συνήθης βρασµός (conventional boiling). Πρόκειται για έναν άλλο τρόπο µετάβασης των 
µορίων ή ατόµων από την υγρή στην αέρια φάση. Στα πλαίσια του συνήθους βρασµού προκαλούνται 
φυσαλίδες σε όλο τον όγκο του υγρού. Ο συνήθης βρασµός λαµβάνει χώρα όταν η θερµοκρασία του 
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υγρού είναι ίση ή ελάχιστα µεγαλύτερη από αυτή της θερµοκρασίας ισορροπίας µεταξύ υγρού και 
αερίου. Σύµφωνα µε έρευνες των Miotello και Kelly [95], ο συνήθης βρασµός είναι ένα φαινόµενο που 
δε λαµβάνει χώρα όταν χρησιµοποιούνται, για τη φωτοαποδόµηση, παλµοί Laser διάρκειας µικρότερης 
των 100 nanoseconds. Επειδή οι αλλαγές φάσης, κατά την αποδόµηση µε femtosecond Laser, διαρκούν 
πολύ λιγότερο από ένα nanosecond, συµπεραίνουµε ότι ο συνήθης βρασµός δεν είναι ένας από τους 
κυρίαρχους παράγοντες για την αποµάκρυνση υλικού µε χρήση femtosecond παλµών Laser. 
Κατάσταση 3η: Εκρηκτικός βρασµός (explosive boiling) ή έκρηξη φάσης (phase explosion). Είναι ένα 
φαινόµενο που εµφανίζεται όταν ο ρυθµός θέρµανσης του υλικού είναι ιδιαίτερα υψηλός. Σε αυτή την 
περίπτωση, παρουσιάζεται οµογενής πυρήνωση φυσαλίδων αερίου µέσα στον όγκο του υλικού, µόλις η 
θερµοκρασία φτάσει στο σηµείο ισορροπίας µεταξύ υγρού και αερίου. 
Από τις διάφορες πειραµατικές µελέτες που έχουν διεξαχθεί µέχρι στιγµής, έχουν διαπιστωθεί 
διάφορα φαινόµενα και χαρακτηριστικά της φωτοαποδόµησης µε Laser, τα οποία αποτυπώνονται στην 
εξάρτηση του βάθους αφαίρεσης υλικού από την πυκνότητα ενέργειας Laser, όπως έχει αναλυθεί στην 
Υποενότητα 2.3.. Οι διαπιστώσεις αυτές είναι οι εξής: 
• Όταν το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης πραγµατοποιείται στον αέρα, συνοδεύεται και από ένα 
ακουστικό κύµα. 
• Κατά την εκρηκτική αποδόµηση σχηµατίζονται διάφορα φωτοπροϊόντα, των οποίων η φύση και η 
ποσότητα εξαρτάται άµεσα από το υλικό, το µήκος κύµατος, και την ένταση της ακτινοβολίας Laser. 
• Κατά τη διάρκεια της φωτοαποδόµησης σε µεταλλικά υλικά, επιτυγχάνονται τυπικά θερµοκρασίες της 
τάξης των 4000οK, οι οποίες, σύµφωνα µε πειραµατικές µελέτες, είναι τόσο µεγαλύτερες όσο 
µεγαλύτερη είναι η ένταση ακτινοβόλησης. Τα παραπάνω δεν ισχύουν επακριβώς όταν εξετάζονται 
συστήµατα όπου το υλικό-στόχος δεν εµπίπτει στην κατηγορία των µεταλλικών υλικών. 
• Τα προϊόντα της φωτοαποδόµησης µε Laser τυπικά κινούνται µε ταχύτητες µεταξύ 1000 και 2000 m/s, 
σε διεύθυνση κάθετη προς την επιφάνεια του ακτινοβολούµενου υποστρώµατος Η κατανοµή των 
ταχυτήτων είναι σχεδόν ανεξάρτητη της προσπίπτουσας έντασης ακτινοβόλησης, κάτι που έρχεται σε 
αντίθεση µε την ποσότητα του υλικού, η οποία εξαρτάται άµεσα από την ένταση της ακτινοβολίας. 
• Η ταχύτατη έναρξη της διαδικασίας εκτίναξης του υλικού, σε συνδυασµό µε την ταχύτατη εκτίναξή 
του, έχει ως αποτέλεσµα το σχηµατισµό ενός διαστελλόµενου αερίου όγκου από προϊόντα της 
φωτοαποδόµησης, για όσο χρόνο διαρκεί ο παλµός Laser. 
Παρά το γεγονός ότι τα παραπάνω χαρακτηριστικά της φωτοαποδόµησης είναι κοινά για όλα τα 
πιθανά συστήµατα κατεργασιών Laser φωτοαποδόµησης, εµφανίζονται σηµαντικές διαφοροποιήσεις από 
σύστηµα σε σύστηµα, ανάλογα µε τη φύση του υποστρώµατος (π.χ. κρυσταλλική δοµή, χωρική 
σύσταση). Για τον παραπάνω λόγο, οι µέχρι τώρα διεξαχθείσες έρευνες δεν έχουν καταλήξει σε έναν 
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ακριβή µηχανισµό φωτοαποδόµησης, µε τις παρούσες εντατικές έρευνες και επιστηµονικές διαµάχες να 
προσβλέπουν σε µία ακριβή και αξιόπιστη διατύπωση της διαδικασίας φωτοαποδόµησης. Πάντως έχουν 
προταθεί, µέσω µιας σειράς θεωρητικών και πειραµατικών µελετών, διάφοροι πιθανοί µηχανισµοί, από 
τους οποίους έχουν επικρατήσει οι ακόλουθοι τέσσερις: 
(1) Φωτοθερµικός µηχανισµός (Photothermal Mechanism). 
(2) Φωτοχηµικός µηχανισµός (Photochemical Mechanism). 
(3) Φωτοµηχανικός µηχανισµός (Photomechanical Mechanism). 
(4) Εκρηκτικός βρασµός (Explosive Boiling). 
 
2.6.1. Φωτοθερµικός µηχανισµός (Photothermal Mechanism) 
 
Η βασική αρχή του φωτοθερµικού µηχανισµού είναι η εξής: Η αρχική ηλεκτρονική διέγερση των 
σωµατιδίων στο υπόστρωµα µετατρέπεται ταχύτητα σε θερµική. Πιο συγκεκριµένα, τα σωµατίδια 
αποδιεγείρονται και η ενέργεια κατανέµεται στατιστικά στους διάφορους βαθµούς ελευθερίας των 
σωµατιδίων της περιοχής που ακτινοβολείται. Η αύξηση της θερµοκρασίας στο υλικό-στόχο, στα πλαίσια 
του φωτοθερµικού µηχανισµού, δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
ΔT az
p
a F e
Cρ
−⋅=
⋅
           (2.36) 
Όπου: 
• α ο συντελεστής απορρόφησης των σωµατιδίων, 
• F η πυκνότητα ενέργειας του Laser, 
• ρ η πυκνότητα του υλικού, 
• Cp η θερµοχωρητικότητα ανά µονάδα όγκου, 
• z το βάθος της οπτικής διείσδυσης. 
Ο συντελεστής απορρόφησης µετριέται σε µονάδες αντίστροφου µήκους, και πιο συγκεκριµένα σε 
1cm− . Αυτό σηµαίνει ότι το γινόµενο a F⋅  παριστάνει την ενέργεια που απορροφάται από το υλικό, ανά 
µονάδα όγκου του υλικού. Η αύξηση αυτή λαµβάνει χώρα για όσο διαρκεί ο παλµός. 
Στο φωτοθερµικό µηχανισµό, το κατώφλι φωτοαποδόµησης thF 	  δεν είναι συγκεκριµένο. Αυτό ισχύει 
επειδή, στην παραπάνω Εξίσωση (2.36), η µέγιστη επιτεύξιµη θερµοκρασία T είναι γραµµική συνάρτηση 
της πυκνότητας ενέργειας F. Κάτι τέτοιο σηµαίνει ότι ο ρυθµός αποδόµησης ανά παλµό θα δίνεται από 
την παρακάτω σχέση αναλογίας: 
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( ) ( )
, . , .E E ή activ abl activ ablK K C
R F T R F T
Δ Δ
= ⋅
⋅ ⋅
:         (2.37) 
όπου , .Eactiv ablΔ  η µεταβολή της ενέργειας ενεργοποίησης (activation energy) για τη φωτοαποδόµηση 
(ablation), ( )F T  η, εξαρτώµενη από τη θερµοκρασία, πυκνότητα ενέργειας Laser και C πραγµατική 
σταθερά. 
Μέσω του φωτοθερµικού µηχανισµού επεξηγούνται δύο βασικά χαρακτηριστικά της 
φωτοαποδόµησης: 
• Σχεδόν γραµµική αύξηση του όγκου του αποµακρυνόµενου υλικού. Η αύξηση αυτή είναι συνάρτηση της 
έντασης του Laser και θεωρείται γενικά µία από τις σηµαντικότερες ενδείξεις του µηχανισµού αυτού. 
Πρέπει όµως να τονίσουµε ότι, κατά την ανάλυση της εξάρτησης, οι τιµές για τη µεταβολή της 
ενέργειας ενεργοποίησης για την αποδόµηση, , .Eactiv ablΔ , διαφέρουν, τις περισσότερες φορές 
σηµαντικά, από τις θερµοδυναµικές τιµές, όπως είναι η ενέργεια διάσπασης και η ενέργεια εξάχνωσης. 
• Μικρότερο κατώφλι αποδόµησης για υποστρώµατα µε µικρή ενέργεια συνοχής (cohesion energy), 
αλλά και οµοιοµορφία επιφάνειας για την ακτινοβολούµενη περιοχή. Μάλιστα, εάν η περιοχή αυτή 
παρατηρηθεί µε γυµνό µάτι, θα δώσει την εντύπωση στον παρατηρητή ότι έχει περάσει στην υγρή 
φάση (ότι δηλαδή έχει επέλθει τοπική τήξη). Για του λόγου το αληθές, παραθέτουµε στη συνέχεια το 
Σχήµα 2.7., η οποία αφορά το τµήµα επιφάνειας ενός ακτινοβοληµένου πολυµερούς, του 
πολυκαρβονυλίου (PEC), µετά την επενέργεια 15 παλµών Laser πάνω στο στόχο. Η ακτινοβόληση 
έλαβε χώρα µε ένα Excimer Laser XeCl, µήκους κύµατος 308 nm και πυκνότητας ενέργειας 7.8 J/cm2. 
Στο Σχήµα 2.7.[α] εµφανίζεται η περίπτωση του καθαρού PEC, χωρίς προσµίξεις, ενώ στο Σχήµα 
2.7.[β] εµφανίζεται η αντίστοιχη περίπτωση για το Polyester Carbonate-PEC, στο οποίο η 
απορρόφηση στο χρησιµοποιούµενο µήκος ακτινοβολίας είναι µεγαλύτερη. Πράγµατι, στην 
περίπτωση [β] δίνεται η πλασµατική εντύπωση στον παρατηρητή ότι η ακτινοβοληµένη επιφάνεια έχει 
υποστεί τήξη, κάτι που συµβαίνει λόγω της οµοιοµορφίας που έχει αποκτήσει η επιφάνεια. Πάντως 
είναι σύνηθες, στην περίπτωση του φωτοθερµικού µηχανισµού, να παρατηρείται µία «περιοχή 
λιωµένου υλικού», παρόµοια µε αυτή που εµφανίζεται στην περίπτωση [β]. 
 
 
Σχήµα 2.7. Φωτογραφίες οπών που έχουν σχηµατιστεί σε ακτινοβοληµένο δείγµα πολυκαρβονυλίου (PEC). 
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Όταν ο συντελεστής απορρόφησης του υλικού, στο µήκος κύµατος που χρησιµοποιείται, είναι 
χαµηλός, τότε η ακτινοβολούµενη περιοχή του υλικού παρουσιάζει εξαιρετικά ανώµαλη επιφάνεια. 
Μάλιστα, στο εσωτερικό τις επιφάνειες διακρίνονται φυσαλίδες, οι οποίες θεωρείται ότι περιέχουν 
κάποιο αέριο, όπως π.χ. O2, CO ή CO2. Όταν όµως ο συντελεστής απορρόφησης στο χρησιµοποιούµενο 
µήκος κύµατος είναι υψηλός, τότε οι άκρες της δηµιουργούµενης οπής, αλλά και η ακτινοβολούµενη 
επιφάνεια γενικά, είναι εξαιρετικά οµαλές και οµοιόµορφες. Η διαφορά στην έκταση των αλλαγών 
οφείλεται στις µεταβολές της τιµής του µεγέθους θερµική διαχυσιµότητα (thermal diffusivity), 
συναρτήσει του συντελεστή απορρόφησης. Πιο συγκεκριµένα, η έκταση της θερµικά επηρεαζόµενης 
ζώνης (Heat-Affected Zone, HAZ), δηλαδή της περιοχής στην οποία λαµβάνει χώρα η αύξηση της 
θερµοκρασίας και στην οποία ενδέχεται να λάβει χώρα θερµική καταστροφή, δίνεται από την παρακάτω 
σχέση (2.38): 
2HAZ Dt=             (2.38) 
όπου D η θερµική διαχυσιµότητα του υλικού και t το χρονικό διάστηµα στο οποίο η ενέργεια µπορεί να 
διαχυθεί. Αν παραδεχτούµε ότι η ενέργεια (θερµότητα) διαχέεται µόνο καθόσον διαρκεί ο παλµός, τότε 
έχει αποδειχθεί, µέσω πειραµατικών µελετών για τυπικές τιµές D, ότι η θερµικά επηρεαζόµενη ζώνη έχει 
έκταση µεταξύ 1.5 και 25 µm. Κατά συνέπεια, µία πιθανώς υψηλή τιµή του βάθους οπτικής διείσδυσης 
(optical penetration depth) είναι ενδεικτική της εµφάνισης θερµικής καταστροφής σε µεγάλο βάθος µέσα 
στο στόχο. Εποµένως, οι µορφολογικές παρατηρήσεις µπορούν να παρέχουν ενδείξεις για φωτοθερµικό 
µηχανισµό, αλλά επηρεάζονται από τις οπτικές και άλλου είδους ιδιότητες του υλικού, µε αποτέλεσµα να 
µην αποτελούν βασικό αποδεικτικό στοιχείο για την εµφάνιση του φωτοθερµικού µηχανισµού. 
Προκειµένου να κατανοήσουµε καλύτερα τη διαδικασία της θερµικής διάσπασης των δεσµών, θα 
πρέπει να επιλύσουµε το πρόβληµα της θερµικής αγωγιµότητας, στην περίπτωση κατά την οποία το 
υλικό υπόκειται σε θερµική αποσύνθεση. Η θερµική εξίσωση συνήθως περιγράφεται µε τη µορφή της 
ενθαλπίας που αναπαριστά κατάλληλα την αλλαγή φάσης καθώς το υλικό τήκεται. Θεωρώντας κίνηση 
της διεπιφάνειας κατά τον άξονα των z, το παραπάνω πρόβληµα περιγράφεται από την ακόλουθη 
διαφορική εξίσωση: 
( ) ( ) ( )
0
,  ρ ' '
az T
T
IeH H Tu k H T C T dT
t z z z z
−∂∂ ∂ ∂ ∂⎛ ⎞− = − =⎜ ⎟∂ ∂ ∂ ∂ ∂⎝ ⎠ ∫       (2.39) 
Η κύρια οριακή συνθήκη για την παραπάνω εξίσωση είναι η απώλεια ενέργειας στην επιφάνεια, λόγω 
εκτίναξης του υλικού: 
( )
0 0
v
vap s s
z z
T Hk D u H H H T
z z= =
∂ ∂ ⎡ ⎤= = Δ − +⎣ ⎦∂ ∂
       (2.40) 
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Όπου (για τις 2.39 και 2.40): 
• υ o ρυθµός αποµάκρυνσης του υλικού, 
• k η θερµική αγωγιµότητα, 
• D ο συντελεστής θερµικής διάχυσης. 
• Ο όρος µέσα στην αγκύλη, ( )vvap s sH H H TΔ − + , εκφράζει τη διαφορά ενθαλπίας µεταξύ ατµών και 
συµπυκνωµένης φάσης, ή αλλιώς το άθροισµα της ενθαλπίας στο υπόστρωµα της διεπιφάνειας και της 
ενθαλπίας ατµών: 
( ) ( )
0
ρ ' '
s
T
vs
v p
T
H c T dT= ∫           (2.41) 
 
2.6.2. Φωτοχηµικός µηχανισµός (Photochemical Mechanism) 
 
Η απλούστερη εκδοχή του φωτοχηµικού µηχανισµού παραδέχεται ότι η φωτοαποδόµηση είναι 
αποτέλεσµα της διάσπασης πολλών δεσµών. Γνωρίζουµε ότι κατά τη διάσπαση ενός µορίου της µορφής 
Α-Β, το ποσό της ενέργειας του φωτονίου, που υπερβαίνει την ενέργεια του δεσµού, κατανέµεται υπό 
µορφή κινητικής και εσωτερικής ενέργειας στα θραύσµατα Α και Β. Οι κινητικές ενέργειες των 
θραυσµάτων αυτών είναι τόσο υψηλές, που ουσιαστικά τείνουν να φέρουν το υλικό προς την αέρια 
κατάσταση. Αν Νb ο αριθµός των διασπώµενων µορίων και φ η κβαντική απόδοση της διάσπασης, τότε 
θα ισχύει η ακόλουθη σχέση: 
( ) ( )0 0φ φ 1 axbN I I I e= − = −          (2.42) 
Σύµφωνα µε το µηχανισµό αυτό, όταν η ένταση I0 υπερβεί µία συγκεκριµένη τιµή, σχηµατίζεται ένας 
εξαιρετικά υψηλός αριθµός θραυσµάτων. Οι δυνάµεις που εξασκούν αυτά τα θραύσµατα είναι αρκετές 
ώστε να υπερβούν τις δυνάµεις συνοχής µεταξύ των µορίων του υλικού, κάτι που θα έχει ως αποτέλεσµα 
την εκτίναξή του. Με βάση τα παραπάνω, το βάθος του υλικού που εκτινάσσεται, δ, προσεγγίζεται µε τη 
βοήθεια της ακόλουθης λογαριθµικής σχέσης: 
1δ α ln
th
F
F
− ⎛ ⎞= ⎜ ⎟
⎝ ⎠
           (2.43) 
όπου α ο συντελεστής απορρόφησης των σωµατιδίων, F η πυκνότητα ενέργειας του Laser και Fth το 
κατώφλι πυκνότητας ενέργειας. 
Λαµβάνοντας τώρα υπόψη τις πιο εξελιγµένες εκδοχές του φωτοχηµικού µηχανισµού, προτείνεται από 
διάφορους ερευνητές ότι, κατά την ακτινοβόληση διαφόρων υλικών, ιδιαίτερα των πολυµερών, τα 
θραύσµατα που διασπώνται από τις πολυµερικές αλυσίδες αντιδρούν και σχηµατίζουν αέριες ενώσεις, 
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όπως π.χ. CH4 ή CO, οι οποίες καταλαµβάνουν µεγαλύτερο όγκο σε σχέση µε τις αρχικές οµάδες, όταν η 
εξέταση του όγκου γίνεται κάτω από τις ίδιες συνθήκες θερµοκρασίας T και πίεσης P. Κατά συνέπεια, σε 
αυτή την περίπτωση, οι δυνάµεις που οδηγούν στην εκτίναξη του υλικού οφείλονται όχι τόσο στην 
αρχική κινητική ενέργεια των θραυσµάτων, όπως καταδεικνύει η απλή εκδοχή του φωτοχηµικού 
µηχανισµού, αλλά πολύ περισσότερο στις εσωτερικές πιέσεις που αναπτύσσουν τα παραγόµενα αέρια 
προϊόντα κατά τη διαστολή τους. Μέσω των εξελιγµένων εκδοχών του φωτοχηµικού µηχανισµού µπορεί 
κατά βάση να εξηγηθεί η παρατήρηση ότι, σε διάφορα συστήµατα, κυρίως οργανικών υγρών και 
πολυµερών, το κατώφλι αποδόµησης δε συµβαδίζει µε το σηµείο βρασµού αυτών των ενώσεων. 
Θεωρούµε γενικά ότι η απευθείας φωτοχηµική διάσπαση των δεσµών παίζει πολύ σηµαντικό ρόλο στη 
διαδικασία της φωτοαποδόµησης, τουλάχιστον στην περίπτωση χρήσης ακτινοβολίας µικρού µήκους 
κύµατος (κυρίως από 200 nm και κάτω). Σε αυτά τα µήκη κύµατος, η ενέργεια των φωτονίων είναι 
αρκετά υψηλή, µε αποτέλεσµα η απορρόφηση ενός ή δύο φωτονίων από τα µόρια του ακτινοβολούµενου 
υλικού να οδηγεί αρχικά σε διάσπαση δεσµών και, στη συνέχεια, στο σχηµατισµό πτητικών µοριακών 
φωτοπροϊόντων. Όταν όµως το µήκος κύµατος της ακτινοβολίας είναι µεγαλύτερο, και µάλιστα 
µεγαλύτερο από τα 300 nm, η ενέργεια ενός φωτονίου δεν επαρκεί για τη διάσπαση δεσµών. Σε αυτή την 
περίπτωση, θα πρέπει να εξεταστεί η πιθανότητα διαδικασιών διφωτονιακής ή πολυφωτονιακής 
απορρόφησης. 
Τέλος, ένα ζήτηµα που θα πρέπει επίσης να ληφθεί υπόψη, στα πλαίσια της εξέτασης του 
φωτοχηµικού µηχανισµού, είναι η σχέση ανάµεσα στις θερµικές και τις φωτοχηµικές διεργασίες. Κατά τη 
διάρκεια του παλµού, η θερµοκρασία του υποστρώµατος αυξάνεται. Η αύξηση αυτή θα πρέπει όµως να 
επηρεάζει και τις φωτοχηµικές διεργασίες. Κατά συνέπεια, το φαινόµενο αυτό δεν µπορεί να αποδοθεί 
αποκλειστικά στην επίδραση των φωτοθραυσµάτων. 
 
2.6.3. Φωτοµηχανικός µηχανισµός (Photomechanical Mechanism) 
 
Η έννοια του φωτοχηµικού µηχανισµού έχει σχέση µε την απότοµη διαστολή της περιοχής που 
επηρεάζεται από την ακτινοβολία Laser, λόγω της µεγάλης και ταχύτατης αύξησης της θερµοκρασίας 
που αυτή προκαλεί. Το περιβάλλον υλικό δεν προλαβαίνει να προσαρµοστεί σε αυτή την αλλαγή του 
όγκου, κάτι που θα έχει ως αποτέλεσµα την ανάπτυξη ισχυρών απωστικών δυνάµεων στη θερµικά 
επηρεαζόµενη ζώνη, επιφέροντας εντέλει την εκτίναξη του υλικού πριν από την τήξη του [95][96]. Το 
µέγεθος των τάσεων αυτών εξαρτάται από τη σχέση µεταξύ του ρυθµού εναπόθεσης της ενέργειας και 
του χαρακτηριστικού χρόνου µηχανικής ισορροπίας του όγκου που απορροφάται, τs . Όταν ο παλµός 
Laser διαρκεί λιγότερο ή έχει συγκρίσιµη διάρκεια µε το χρόνο που απαιτείται για να επέλθει «µηχανική» 
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ισορροπία µέσα στον όγκο που απορροφάται, η θέρµανση που λαµβάνει χώρα θεωρείται µία σχεδόν 
ισόχωρη (ισόογκη) µεταβολή, κάτι που έχει ως συνέπεια την ανάπτυξη υψηλής θερµοελαστικής πίεσης. 
Η παραπάνω συνθήκη είναι ευρέως γνωστή ως συνθήκη αδρανούς περιορισµού ή περιορισµού υπό πίεση 
(αγγλ. όρος: Inertial or Stress Confinement) και µπορεί να εκφραστεί από την παρακάτω Σχέση (2.44): 
τ τ ppulse ac
s
L
c
< − 	   	   	   	   	   	   	       (2.44) 
Στη σχέση αυτή, cs είναι η ταχύτητα του ήχου στο ακτινοβολούµενο υλικό και Lp το βάθος διείσδυσης 
της ακτινοβολίας Laser σε αυτό. Μία σειρά από διεξαχθέντες αναλυτικούς υπολογισµούς έχουν δείξει ότι 
η αναπτυσσόµενη θερµοελαστική πίεση στην περιοχή απορρόφησης µπορεί να οδηγήσει σε αρκετά 
ισχυρές τάσεις που είναι ικανές ακόµα και να «κατακερµατίσουν», κατά κάποιον τρόπο, το εύθραυστο 
υλικό. Η συνένωση των σχηµατιζόµενων µικρορωγµών ή κοιλοτήτων σε όλη τη γύρω ακτινοβολούµενη 
περιοχή µπορεί συνακόλουθα να οδηγήσει στη µηχανική διάσπαση και εκτίναξη µεγάλων τεµαχίων 
υλικού, σχετικά χαµηλής θερµοκρασίας. Κατά την κοινή λογική, η παραπάνω διαδικασία θα µπορούσε 
να πραγµατοποιηθεί µε αρκετά χαµηλότερη πυκνότητα ενέργειας από την αντίστοιχη που απαιτείται για 
εξάτµιση. Λόγω της αλλαγής στον όγκο, πραγµατοποιείται «γένεση» ωστικών κυµάτων (shock wave 
generation), τα οποία διαδίδονται στο υλικό. Σε προηγούµενες έρευνες, η ανάπτυξη ωστικών κυµάτων 
κατά τη φωτοαποδόµηση µε Laser έχει προσδιοριστεί µε χρήση πιεζοηλεκτρικών 
κρυστάλλων/ανιχνευτών. 
Το παρακάτω Σχήµα 2.8. απεικονίζει µία περίπτωση κατά την οποία ένα πολυµερές ακτινοβολείται µε 
nanosecond παλµό Laser. Στα επιµέρους στιγµιότυπα [α] έως [ε] εµφανίζεται η απεικόνιση του 
σχηµατιζόµενου και αναπτυσσόµενου ωστικού κύµατος ορισµένα ns µετά την αρχική επίδραση του 
παλµού πάνω στο πολυµερές: 
 
Σχήµα 2.8. Συνεχής απεικόνιση του ωστικού κύµατος κατά την ακτινοβόληση πολυµερούς Kapton, µε 
παλµό πυκνότητας ενέργειας 4.5 J/cm2. Χρόνος µετά την έναρξη του παλµού: α) 50 ns, β) 100 ns, γ) 200 ns, 
δ) 400 ns, ε) 700 ns. 
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Τα ωστικά κύµατα µπορούν επίσης να παραχθούν από την ανάκρουση της εκτινασσόµενης στήλης 
υλικού. Οι έως τώρα διεξαχθείσες έρευνες δεν έχουν ακόµα προσδιορίσει κατά πόσο ευθύνονται για την 
εκτίναξη του υλικού. Με βάση τις έρευνες που έχουν γίνει, µπορούµε να διακρίνουµε τρεις πηγές 
«γένεσης» αυτών των κυµάτων: 
Πηγή 1η: Σχετίζεται µε την οπισθο-ανάκρουση που ασκείται κατά την εκτίναξη του υλικού. Αυτό 
επιφέρει ένα κύµα συµπίεσης που διαδίδεται προς το υπόστρωµα. Ο τρόπος µε τον οποίο µεταβάλλεται 
επακριβώς το πλάτος του κύµατος εξαρτάται από το χρόνο εκτίναξης του υλικού και τη φύση της 
διαδικασίας. Πράγµατι, το φαινόµενο της επιφανειακής εξάτµισης επιφέρει την εκτίναξη µεγάλου όγκου 
του υλικού. Η εξίσωση που µπορεί να περιγράψει µε βέλτιστο τρόπο τα παραπάνω είναι η ακόλουθη 
εξίσωση κίνησης του πιστονιού: 
( )
2
21 3
33
0
max
γ 1 ρ 1
2 τ12
air air L
pulse
F FP f
⎡ ⎤ ⎡ ⎤+⎡ ⎤ −⎢ ⎥∝ ⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎣ ⎦ + ⎣ ⎦⎢ ⎥⎣ ⎦
       (2.45) 
 
Όπου: 
• Pmax το µέγιστο πλάτος του κύµατος συµπίεσης, 
• F0 η πυκνότητα της παραµένουσας ενέργειας στο υπόστρωµα υπό µορφή θερµότητας, 
• 
2 vcf
R
= 	  µε cv την ειδική µοριακή θερµότητα των ιδανικών αεριών. 
Επειδή, για υψηλότερες πυκνότητες ενέργειας, η φωτοαποδόµηση µε Laser οδηγεί στην εκποµπή 
πλάσµατος, η Σχέση (2.45) απλοποιείται σηµαντικά και µετασχηµατίζεται στην ακόλουθη µορφή: 
3
4
maxP F∝ 	  	   	   	   	   	   	   	   	   	   	   	   (2.46) 
Πηγή 2η: Σχετίζεται µε το γεγονός ότι η γρήγορη εναπόθεση θερµότητας από το Laser οδηγεί σε αύξηση 
της πίεσης, η οποία είναι ανάλογη της πυκνότητας ενέργειας F και του συντελεστή Grüneisen Γ, και 
εκφράζεται µέσω της ακόλουθης σχέσης: 
β1 1
ρ
L
L
T v
aFe eP aF
k c
θ θ
θ θ
− −⎛ ⎞ ⎛ ⎞− −Δ = Γ =⎜ ⎟ ⎜ ⎟
⎝ ⎠ ⎝ ⎠
	   	   	   	   	   	   	    (2.47) 
Ο συντελεστής Grüneisen, Γ, εκφράζει την εσωτερική πίεση ανά µονάδα πυκνότητας ενέργειας, η 
οποία δηµιουργείται κατά την εναπόθεση ενέργειας υπό σταθερό όγκο. Στην παραπάνω σχέση 2.47: 
• β είναι ο συντελεστής θερµικής διαστολής, 
• cv είναι η θερµοχωρητικότητα ανά σταθερό όγκο, 
• kT είναι ο συντελεστής ισοθερµικής συµπιεστότητας και 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  88	  
	  
• 
τ
τ
pulse
ac
θ = , όπου τac ο χρόνος που απαιτείται ώστε ένα ακουστικό κύµα να διασχίσει τον 
ακτινοβολούµενο όγκο. 
Ο παράγοντας 1 e
θ
θ
−− 	  παίζει το ρόλο συντελεστή διόρθωσης της ελάττωσης στο πλάτος της πίεσης. Η 
ελάττωση αυτή οφείλεται στη διάδοση του κύµατος εκτός του ακτινοβολούµενου όγκου, κατά τη 
διάρκεια του παλµού. Λόγω της πίεσης επάγεται ένα κύµα που διαδίδεται ακτινικά, και του οποίου η 
επίδραση αµελείται όταν η διάµετρος της δέσµης είναι µεγαλύτερη από το βάθος οπτικής διείσδυσης. 
Εκτός του παραπάνω κύµατος επάγονται και άλλα δύο επίπεδα κύµατα που διαδίδονται στον άξονα της 
δέσµης. Το ένα κατευθύνεται προς τον κυρίως όγκο (bulk) του υλικού και καλείται κύµα συµπίεσης, ενώ 
το άλλο κατευθύνεται προς την ελεύθερη επιφάνεια του υλικού και καλείται κύµα αποσυµπίεσης. Το 
κύµα αποσυµπίεσης που διαδίδεται προς την ελεύθερη επιφάνεια υφίσταται µία σταδιακή αύξηση του 
πλάτους, η οποία οφείλεται στη διαφορετική ακουστική εµπέδηση ( scρ ⋅ ) του µέσου από τον αέρα. Όταν 
η διαφορά πλάτους των κυµάτων λάβει µια κρίσιµη τιµή, επέρχεται αρχικά αποκόλληση και στη συνέχεια 
εκτίναξη του «κρύου» υλικού από την κυρίως επιφάνεια. Η παραπάνω διαδικασία περιγράφεται 
σχηµατικά από το Boyd [95], µε τη βοήθεια του παρακάτω Σχήµατος 2.9.: 
 
Σχήµα 2.9. [α] Η εναπόθεση θερµικής ενέργειας επιφέρει τη δηµιουργία ενός κύµατος συµπίεσης και ενός 
κύµατος αποσυµπίεσης. [β] Το πλάτος του κύµατος αποσυµπίεσης αυξάνεται µε το βάθος. [γ] Σε κάποιο 
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βάθος, η ενέργεια του κύµατος υπερβαίνει την ενέργεια συνοχής του υλικού. [δ] Αποκόλληση του υλικού. 
[ε] Εκτίναξη του υλικού. 
 
Πηγή 3η: Σχετίζεται µε τη δηµιουργία φυσαλίδων, οι οποίες δηµιουργούνται από το σχηµατισµό αερίων 
προϊόντων µε βάση το φωτοθερµικό ή το φωτοχηµικό µηχανισµό. 
 
2.6.4. Εκρηκτικός βρασµός (Explosive Boiling) 
 
2.6.4.1. Γενικά για τον εκρηκτικό βρασµό 
  
Ορισµένοι ερευνητές έχουν προτείνει ότι τα χαρακτηριστικά της φωτοαποδόµησης µπορούν να 
αντιστοιχούν σε µία αλλαγή φάσης εκτός ισορροπίας, η οποία ονοµάζεται εκρηκτικός βρασµός. Σε αυτή 
την περίπτωση, εισάγεται ακόµα ένα κριτήριο µέσω του οποίου µπορεί να καθοριστεί ότι η εκτίναξη του 
υλικού γίνεται είτε λόγω θερµικής αποπροσρόφησης είτε λόγω φωτοαποδόµησης. Με άλλα λόγια, το 
κριτήριο καθορίζει ότι ο ρυθµός σχηµατισµού των οµογενών φυσαλίδων ανταγωνίζεται το ρυθµό 
εξαέρωσης, ή ακριβέστερα, το ρυθµό ψύξης µέσω εξαέρωσης (evaporative cooling). 
Σύµφωνα µε τη Θερµοδυναµική Gibbs, η συµπυκνωµένη φάση καθορίζεται από δύο όρια: την 
καµπύλη ισορροπίας πίεσης – θερµοκρασίας (P,T) για το υγρό και το αέριο, που ονοµάζεται binodal 
γραµµή, καθώς επίσης και το σύνορο της θερµοδυναµικής σταθερότητας της υγρής φάσης, που καλείται 
spinodal γραµµή. Η συνθήκη που καθορίζει τη θέση και την έκταση της spinodal καµπύλης είναι η 
ακόλουθη: 
0
T
P
V
∂⎛ ⎞ =⎜ ⎟∂⎝ ⎠
            (2.48) 
Το παρακάτω Σχήµα 2.10.  παρουσιάζει ένα διαξονικό διάγραµµα πίεσης-όγκου (P,V), στο οποίο 
εµφανίζονται οι Spinodal καµπύλες και οι µετασταθείς περιοχές του διαγράµµατος: 
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Σχήµα 2.10. Spinodal καµπύλες και µετασταθείς περιοχές ενός διαγράµµατος πίεσης-όγκου (P-V). 
 
Ανάµεσα σε αυτές τις συνοριακές συνθήκες υπάρχει µία περιοχή µετασταθούς (υπέρθερµου υγρού), η 
οποία, όπως βλέπουµε στο παρακάτω Σχήµα 2.10., απεικονίζεται από τα κατώτερα τµήµατα των δύο 
σχεδόν κατακόρυφων καµπύλων αριστερά. Στη spinodal καµπύλη, η υγρή φάση δεν είναι σταθερή, ενώ 
ταυτόχρονα το σύστηµα διασπάται αυθόρµητα σε αέρια και υγρή φάση, δηλαδή µόρια αερίου και 
σταγονίδια. Ακόµη, η µετασταθής κατάσταση µπορεί να εκφραστεί και µε όρους φράγµατος δυναµικού 
για το σχηµατισµό φυσαλίδων, οι οποίες είναι απαραίτητες για το βρασµό. Ο σχηµατισµός τους οδηγεί το 
σύστηµα σε αύξηση της ελεύθερης ενέργειας Gibbs. Αν αυξήσουµε τη θερµοκρασία πάνω από το σηµείο 
βρασµού, µπορούµε να πετύχουµε µία µετασταθή κατάσταση που χαρακτηρίζεται από δεδοµένο ζεύγος 
πίεσης-θερµοκρασίας ( )0 ,P T . Σε αυτή την περίπτωση, η µεταβολή της ελεύθερης ενέργειας Gibbs θα 
δίνεται από την παρακάτω σχέση: 
( )
3
2
16πσ
3 ρ
K
v vap
G
H
Δ =
Δ β
          (2.49) 
Όπου: 
• ρv η πυκνότητα του κορεσµένου αερίου, 
• ΔΗvap η αλλαγή της ενθαλπίας στο σηµείο (P0, Τ0), 
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• 0
0
T T
T
−β =  η σχετική υπερθέρµανση του συστήµατος. 
Ο ρυθµός σχηµατισµός φυσαλίδων, υπό την παραδοχή της στάσιµης κατάστασης, δίνεται από την 
παρακάτω σχέση: 
0 exp k
GJ J
k Tβ
⎛ ⎞Δ= −⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠
          (2.50) 
Στην περίπτωση της φωτοαποδόµησης, εάν λάβουµε υπόψη όλα όσα ειπώθηκαν παραπάνω, 
παρατηρούµε ότι, για µικρούς ρυθµούς θέρµανσης, δε λαµβάνει χώρα σε έντονο βαθµό υπερθέρµανση 
του υλικού, αφού πρακτικά ολόκληρη η θερµική ενέργεια καταναλώνεται για το σχηµατισµό φυσαλίδων 
(περίπτωση συνήθους βρασµού). Αντίθετα, όταν έχουµε υψηλούς ρυθµούς θέρµανσης, κάτι που συµπίπτει 
συνήθως µε την περίπτωση χρήσης Laser για τη φωτοαποδόµηση, ο χρόνος που απαιτείται για το 
σχηµατισµό και τη διάχυση των φυσαλίδων είναι σαφώς µεγαλύτερος. Σε αυτή την περίπτωση, η αύξηση 
της θερµοκρασίας είναι πολύ γρήγορη και συντελεί σε τελική θερµοκρασία πολύ υψηλότερη από το 
σηµείο βρασµού. Αυτό έχει ως αποτέλεσµα η διαδικασία της οµαλής επιφανειακής εξάτµισης που 
παρατηρείται συνήθως να µετατρέπεται σε µία διαδικασία εκρηκτικής εξάτµισης ή έκρηξης φάσης (phase 
explosion), για υψηλές τιµές της πυκνότητας ενέργειας. Επακόλουθο της διαδικασίας αυτής είναι η 
αυθόρµητη διάσπαση της εκτινασσόµενης στήλης πλάσµατος που έχει εκπεµφθεί λόγω της 
φωτοαποδόµησης, σε ένα σύστηµα δύο φάσεων, που αποτελείται από µόρια αερίου και υγρά σταγονίδια. 
Ως χαρακτηριστικό της φωτοαποδόµησης, η εκτίναξη του υλικού παρατηρείται για πυκνότητες 
ενέργειας που βρίσκονται τουλάχιστον στην περιοχή των 100 mJ/cm2. Αντίθετα, η οπτική εξέταση στη 
επιφάνεια του υλικού δείχνει ότι η επίδραση πυκνοτήτων ενέργειας στην περιοχή των 40-50 mJ/cm2 
προκαλεί τήξη πάνω στην επιφάνεια. Από τα παραπάνω συµπεραίνουµε εντέλει ότι η φωτοαποδόµηση 
παρατηρείται σε θερµοκρασίες πολύ υψηλότερες της θερµοκρασίας τήξης του υλικού. Επίσης 
συµπεραίνουµε ότι ο εκρηκτικός βρασµός είναι υπεύθυνος για τη φωτοαποδόµηση των στερεών στα 
οποία τα διάφορα µόρια συνδέονται µεταξύ τους µε διαµοριακές δυνάµεις van der Waals. 
Αν θέλουµε να συνοψίσουµε λοιπόν την έννοια του εκρηκτικού βρασµού, αναφέρουµε ότι ο 
εκρηκτικός βρασµός λαµβάνει χώρα όταν ένα υγρό υπερθερµαίνεται σε θερµοκρασίες όπου η πίεση 
κορεσµού είναι µεγαλύτερη από αυτή που ασκείται πάνω στο υγρό. 
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2.6.4.2.Θεωρία σχηµατισµού φυσαλίδων 
 
Σε αυτό το Εδάφιο θα αναφερθούµε συνοπτικά στις θερµοδυναµικές έννοιες που χαρακτηρίζουν τη 
θεωρία σχηµατισµού φυσαλίδων, οι οποίες είναι υπεύθυνες για την εµφάνιση του φαινοµένου του 
εκρηκτικού βρασµού (explosive boiling). Μέσα από την ανάλυση αυτής της θεωρίας θα είµαστε σε θέση 
να υπολογίσουµε θεωρητικά τις χαρακτηριστικές ποσότητες που σχετίζονται µε αυτή. Προκειµένου να 
υπολογίσουµε τις ανωτέρω ποσότητες, θα βασιστούµε πάνω στο ακόλουθο Σχήµα 3.11., στο οποίο 
παρουσιάζεται η εξέλιξη της διαδικασίας εκρηκτικής αλλαγής φάσης (explosive phase change), σε 
διαγράµµατα πίεσης-θερµοκρασίας (P-T) και πίεσης-όγκου (P-V). Για να είµαστε πιο ακριβείς, το 
µέγεθος της πίεσης παριστάνεται στα διαγράµµατα υπό τη µορφή ανηγµένης πίεσης ως προς µία τιµή 
αναφοράς, 
C
P
P
, αυτό της θερµοκρασίας ως ανηγµένη θερµοκρασία 
C
T
T
 και αυτό του όγκου ως ειδικός 
όγκος 1Vv
m
= =
ρ
. Σηµειώνεται εδώ ότι, κατά τα γνωστά από τη Θερµοδυναµική, τα ανηγµένα µεγέθη 
πίεσης και θερµοκρασίας είναι αδιάστατα. 
 
 
Σχήµα 2.11. Διαγράµµατα εκρηκτικής αλλαγής φάσης [α] στο πεδίο P-T, [β] στο πεδίο P-V. 
 
Τα βασικότερα χαρακτηριστικά της θερµοδυναµικής των φάσεων µπορούν να παρατηρηθούν στο 
παραπάνω διάγραµµα P-T. Το τριπλό σηµείο (triple point) είναι εκείνο στο οποίο η στερεή, η υγρή και η 
αέρια φάση βρίσκονται σε µεταξύ τους ισορροπία. Πάνω στην binodal καµπύλη, η υγρή και η αέρια 
φάση βρίσκονται σε θερµοδυναµική ισορροπία, κάτι που σηµαίνει ότι οι δύο φάσεις χαρακτηρίζονται 
από ισοδύναµα χηµικά δυναµικά, µv = µl. Η πίεση του αερίου, συναρτήσει της θερµοκρασίας, για 
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συγκεκριµένα µεγέθη αναφοράς ( )0 0,P T και διαφορά ενθαλπίας ΔΗ, µπορεί να προσδιοριστεί µε τη 
βοήθεια της εξίσωσης Clausius-Clapeyron [97][98]: 
 
0
0
1 1exp HP P
R T T
⎡ ⎤⎛ ⎞Δ= − −⎢ ⎥⎜ ⎟
⎝ ⎠⎣ ⎦
          (2.51) 
 
Η binodal καµπύλη καταλήγει στο κρίσιµο σηµείο (CP / Critical Point, βλ. Σχήµα 2.11.), πάνω από το 
οποίο η υγρή και η αέρια φάση δεν παρουσιάζουν µεταξύ τους διαφορές. Παρ’όλα αυτά, ο Gibbs καθώς 
και άλλοι µεταγενέστεροι επιστήµονες, υποστήριξαν ότι η binodal καµπύλη δεν αποτελεί το όριο 
ύπαρξης της υγρής φάσης, αλλά ότι η υγρή φάση µπορεί να διατηρηθεί, ως µετασταθής κατάσταση, και 
σε περιοχές χαρακτηριζόµενες από συγκεκριµένη πίεση και θερµοκρασία Τ µεγαλύτερη από τη 
θερµοκρασία κορεσµού, satT . Η καµπύλη που ορίζει το όριο σταθερότητας της υγρής φάσης είναι η 
spinodal. Το όριο σταθερότητας καθορίζεται από τις παρακάτω συνθήκες (2.52) και (2.53): 
0
T
P
V
∂⎛ ⎞ =⎜ ⎟∂⎝ ⎠
	  	   	   	   	   	   	   	   	   	   	    (2.52) 
0
P
T
S
∂⎛ ⎞ =⎜ ⎟∂⎝ ⎠
            (2.53) 
Όµως, οι συνθήκες (2.52) και (2.53), κατά τα γνωστά από τη Θερµοδυναµική, είναι αδύνατο να 
ισχύουν ταυτόχρονα. Πέρα από τη spinodal καµπύλη, το υπέρθερµο υγρό δεν είναι πλέον σταθερό, κάτι 
που σηµαίνει ότι η υγρή φάση διαχωρίζεται «αυθόρµητα» σε αέριο και υγρά σταγονίδια [99]. Το σηµείο 
τοµής της binodal και της spinodal καµπύλης είναι το κρίσιµο σηµείο (CP), ενώ ανάµεσα στις δύο 
καµπύλες υπάρχει µία περιοχή υπέρθερµου υγρού σε µετασταθή κατάσταση. 
Προκειµένου να κατανοήσουµε καλύτερα τα παραπάνω, θα εξετάσουµε εδώ το πώς µεταβάλλεται η 
ελεύθερη ενέργεια Gibbs του συστήµατος σε διάφορες θερµοκρασίες, συναρτήσει του όγκου V (Σχήµα 
2.12[α]) και της ακτίνας της φυσαλίδας, R (Σχήµα 2.12[β]): 
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Σχήµα 2.12. [α] Εξάρτηση της ελεύθερης ενέργειας Gibbs από τον (ειδικό) όγκο v. [β] Εξάρτηση της 
µεταβολής της ελεύθερης ενέργειας Gibbs από την ακτίνα της φυσαλίδας, R. 
  
Όταν η θερµοκρασία είναι ίση µε τη θερµοκρασία κορεσµού, η ελεύθερη ενέργεια Gibbs έχει δύο 
ελάχιστες τιµές, οι οποίες αντιστοιχούν στο κορεσµένο υγρό και στον κορεσµένο ατµό (βλ. Σχήµα 
2.12[α]). Παρατηρώντας το Σχήµα αυτό, διαπιστώνουµε ότι η ίδια τιµή ελεύθερης ενέργειας Gibbs G για 
τα δύο ελάχιστα καταδεικνύει το ότι η υγρή και η αέρια φάση βρίσκονται σε ισορροπία (κάτι που 
φαίνεται και από τα σηµεία A, C στο Σχήµα 2.11[α]). Για συγκεκριµένη πίεση P και θερµοκρασία T 
υψηλότερη από αυτή που αντιστοιχεί στην binodal καµπύλη, η αέρια κατάσταση προτιµάται, κάτι που 
φαίνεται από το γεγονός ότι το τοπικό ελάχιστο που αντιστοιχεί στο αέριο είναι µικρότερο από το 
αντίστοιχο του υγρού, δηλαδή µg < µl [99]. Όµως, προκειµένου να γίνει εφικτή η µετάβαση από την 
υγρή στην αέρια κατάσταση, θα πρέπει να ξεπεραστεί ένα φράγµα δυναµικού. Αυτό οφείλεται στο 
γεγονός ότι ανασταλτικός παράγοντας για τη µετατροπή από την υγρή φάση στην αέρια είναι η 
επιφανειακή τάση (surface tension). Η ύπαρξη του φράγµατος δυναµικού είναι ακριβώς ο λόγος εκείνος 
για τον οποίο το υγρό εµφανίζεται σε µετασταθή κατάσταση. Όσο αυξάνεται η θερµοκρασία, τόσο 
ελαττώνεται η επιφανειακή τάση και, κατά συνέπεια, το φράγµα δυναµικού για τη δηµιουργία της 
φυσαλίδας. Όταν η θερµοκρασία έχει φτάσει το όριο της spinodal καµπύλης, Tspin, το φράγµα δυναµικού 
µηδενίζεται, µε αποτέλεσµα το υπέρθερµο υγρό να µη βρίσκεται πια σε µετασταθή αλλά σε ασταθή 
κατάσταση. 
Η εµφάνιση µιας νέας φάσης απαιτεί τη δηµιουργία µιας διεπιφάνειας. Ειδικότερα για την περίπτωση 
του βρασµού, η αέρια φάση θα εµφανιστεί µε τη µορφή εµβρυικών φυσαλίδων πολύ µικρού µεγέθους, 
µέσα στη µετασταθή φάση. Οι µικρές αυτές φυσαλίδες σχηµατίζονται ως αποτέλεσµα τυχαίων 
διακυµάνσεων της πυκνότητας του υλικού, ενώ στη συνέχεια µεγαλώνουν ή υφίστανται κατάρρευση 
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(collapse). Ο ρυθµός ανάπτυξης των φυσαλίδων µπορεί να ποσοτικοποιηθεί µε τη βοήθεια της θεωρίας 
της οµογενούς πυρήνωσης, η οποία, στην κλασσική της µορφή, έχει διατυπωθεί από τους Volmer και 
Weber. Η θεωρία αυτή αποτέλεσε βάση για την προσπάθεια ποσοτικοποίησης του φαινοµένου του 
εκρηκτικού βρασµού από διάφορους ερευνητές, όπως είναι οι Brennen [98], Blander και Katz [99]. 
 
2.7.  Το φαινόµενο του Plasma Shielding: Βασικά χαρακτηριστικά και ανάλυση 
 
2.7.1. Γενικά 
 
Το plasma shielding είναι ένα φαινόµενο που παίζει πολύ σηµαντικό ρόλο στην ανάλυση του 
φαινοµένου της φωτοαποδόµησης µεταλλικών στόχων µε Laser. Όπως αναφέραµε και σε προηγούµενο 
Εδάφιο, το πλάσµα που δηµιουργείται λόγω της εξάχνωσης (µετάβασης στην αέρια φάση) ατόµων του 
στόχου, τα οποία θερµαίνονται από την προσπίπτουσα ακτινοβολία Laser, θερµαίνεται και διαστέλλεται 
µε τη σειρά του από τους επόµενους παλµούς Laser που προσπίπτουν, δηµιουργώντας µε αυτό τον τρόπο 
µία «ασπίδα προστασίας» για την άνω επιφάνεια του υλικού. Η ύπαρξη του πλάσµατος προκαλεί την 
ελάττωση της ενέργειας κάθε επόµενου παλµού Laser (δηλαδή, κάθε παλµού εκτός του πρώτου κατά 
σειρά) που προσπίπτει στο στόχο. Αυτή η ελάττωση της ενέργειας οδηγεί τελικά σε ελάττωση του 
ρυθµού αύξησης της θερµοκρασίας του στόχου από παλµό σε παλµό, επηρεάζοντας µε αυτό τον τρόπο το 
ρυθµό φωτοαποδόµησης, άρα και τη συνολική απόδοση και ποιότητα του φαινοµένου. Διάφορες µελέτες 
έχουν ασχοληθεί ενδελεχώς µε το ζήτηµα του plasma shielding, καθ’ό,τι η δηµιουργία και η διαστολή 
του πλάσµατος αποτελούν µαζί ένα από τα βασικά στάδια της πλήρους διαδικασίας φωτοαποδόµησης 
µεταλλικών στόχων µε Laser. Οι πιο σηµαντικές µελέτες, από τις οποίες θα αντλήσουµε σηµαντικά 
ποιοτικά και ποσοτικά στοιχεία που θα µας βοηθήσουν να αναπαραστήσουµε αξιόπιστα το φαινόµενο 
στην παρούσα ανάλυσή µας, είναι οι [26], [28], [69] και [156]. Μάλιστα, η πρώτη και η τελευταία 
µελέτη, από τους Bulgakov & Bulgakova και από τους Liu & Zhang αντίστοιχα, δίνουν ιδιαίτερη έµφαση 
στη φωτοαποδόµηση στόχων µε nanosecond laser, τα οποία θα µας απασχολήσουν στο υπολογιστικό και 
πειραµατικό µέρος της µελέτης µας, όπως θα φανεί και από τα Κεφάλαια 5 έως 7. 
Το πρώτο πράγµα που πρέπει να έχουµε κατά νου στη διάρκεια µελέτης του φαινοµένου, είναι το 
γεγονός ότι ένας nanosecond παλµός laser συνήθως συνοδεύεται από το σχηµατισµό πλάσµατος χαµηλής 
θερµοκρασίας, στο οποίο ενδέχεται να απορροφηθεί ένα σηµαντικό τµήµα της ενέργειας του Laser. Αυτό 
το φαινόµενο επηρεάζει, εκτός από την απόδοση και την ποιότητα της φωτοαποδόµησης, και τα 
χαρακτηριστικά της σχηµατιζόµενης στήλης πλάσµατος. Για την περίπτωση των nanosecond παλµών 
Laser µέτριας έντασης, στην περιοχή µεταξύ 1-10 J/cm2 [26], η τοπική εξάχνωση του στόχου 
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συνοδεύεται και από τη δηµιουργία πλάσµατος χαρακτηριστικής θερµοκρασίας της τάξης των 104 Κ. Το 
γεγονός ότι, κατά τη διάρκεια ενός παλµού, οι παράµετροι που καθορίζουν το οπτικό πάχος του 
πλάσµατος, όπως είναι η πυκνότητα ηλεκτρονίων, η θερµοκρασία και το µέγεθος του νέφους πλάσµατος, 
διαφοροποιούνται χαρακτηριστικά καθόσον διαρκεί ο παλµός. Στη µελέτη αυτή, γίνεται µία συνοπτική 
αναφορά σε προγενέστερα µοντέλα, όπως το [76], τα οποία δεν απαιτούν τη λεπτοµερή γνώση των 
χαρακτηριστικών φωτοαποδόµησης προκειµένου για τη διερεύνηση των χαρακτηριστικών απορρόφησης 
του πλάσµατος, όπως π.χ. του συντελεστή απορρόφησης α, αλλά παρ’όλα αυτά µπορούν να 
χρησιµοποιηθούν µόνο σε περιορισµένες περιπτώσεις εάν εκληφθεί ότι ο συντελεστής απορρόφησης δεν 
εξαρτάται από το χρόνο ή ότι η θερµοκρασιακή κατανοµή στο πλάσµα είναι εξολοκλήρου οµοιόµορφη. 
Προφανώς, στην περίπτωση παραδοχής του αντιθέτου (χρονοεξαρτώµενος συντελεστής α ή 
ανοµοιόµορφη θερµοκρασιακή κατανοµή), το πρόβληµα της διερεύνησης των επιδράσεων του plasma 
shielding παρουσιάζει σαφώς αυξηµένο βαθµό πολυπλοκότητας. Επιπλέον, στην περίπτωση των παλµών 
µέτριας έντασης (κυρίως υπέρυθρης ακτινοβολίας, όπου παίζει σηµαντικό ρόλο το φαινόµενο της 
αντίστροφης ακτινοβολίας πέδησης), ο συντελεστής απορρόφησης του πλάσµατος χαµηλής 
θερµοκρασίας εξαρτάται έντονα από τη θερµοκρασία, µε αποτέλεσµα ακόµα και η σε µικρό βαθµό 
θέρµανση του πλάσµατος να οδηγήσει σε έντονη απορρόφηση της ακτινοβολίας, κάτι που, µε τη σειρά 
του, προκαλεί ακόµα εντονότερη θέρµανση του πλάσµατος κ.ο.κ.. 
Το µοντέλο των Bulgakov και Bulgakova έχει ως σκοπό να εκτιµήσει την απορρόφηση ακτινοβολίας 
στο θερµασµένο πλάσµα. Αποτελεί µιας πρώτης τάξης ευκαιρία να ποσοτικοποιήσουµε το φαινόµενο του 
plasma shielding και τις συνέπειες αυτού. Το συγκεκριµένο µοντέλο βασίζεται στην υπόθεση ότι µία 
αύξηση στην απορρόφηση, ως συνέπεια της θέρµανσης του πλάσµατος, µπορεί να χαρακτηριστεί µε τη 
βοήθεια µιας µόνο παραµέτρου, η οποία είναι η πυκνότητα της απορροφούµενης ακτινοβολίας, Eα. 
Καθώς ο χαρακτηριστικός χρόνος της ανταλλαγής ενέργειας µεταξύ ηλεκτρονίων και ιόντων, για 
θερµοκρασίες της τάξης των 104 K και πυκνότητες ιόντων της τάξης των 1019 cm-3, είναι πολύ 
µικρότερος από τις διάρκειες παλµού των nanosecond Laser, γίνεται εδώ η παραδοχή ότι η ενέργεια Eα 
ανακατανέµεται ακαριαία και οµοιόµορφα µεταξύ όλων των εξατµισµένων σωµατιδίων. Η αύξηση της 
θερµοκρασίας του πλάσµατος, ως αποτέλεσµα της απορρόφησης, δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
( ) ( )1 1a aE mET
kN k z
γ − γ −
Δ = =
⋅Δ ⋅ρ
         (2.55) 
Όπου: 
• γ ο ενεργός αδιαβατικός εκθέτης, 
• k η σταθερά του Boltzmann, 
• N ο αριθµός των εξατµισµένων σωµατιδίων (ατόµων) από µία ενιαία επιφάνεια, 
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• m η µάζα ενός ατόµου, 
• ρ η πυκνότητα του στόχου. 
Εάν τώρα γίνει η υπόθεση ότι ένας παλµός Laser, αρχικής έντασης I0 (t), κατευθύνεται κατά µήκος 
του κατακόρυφου άξονα z, µε σκοπό την πρόσπτωσή του πάνω στο στόχο, τότε η ένταση της 
ακτινοβολίας που τελικώς θα προσπέσει στην επιφάνεια του στόχου, έπειτα από τη διέλευση αυτής 
διαµέσου της σχηµατισµένης στήλης πλάσµατος,, θα δίνεται από την παρακάτω σχέση, η οποία 
αναφέρεται και από τους Vasantgadkar et al. στη βιβλιογραφία [68]: 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )0 0 0exp exp ,I t I t t I t a n T dz
∞⎡ ⎤= −Λ = −⎡ ⎤⎣ ⎦ ⎢ ⎥⎣ ⎦∫ 	   	   	   	   	   	   	  (2.56) 
Όπου: 
• Λ το συνολικό οπτικό πάχος της στήλης φωτοαποδόµησης, 
• ( ),n n z t= 	  η αριθµητική πυκνότητα σωµατιδίων, 
• ( ),T T z t= 	  η θερµοκρασία του πλάσµατος. 
Όταν η θερµοκρασία του πλάσµατος είναι χαµηλή, και το πλάσµα βρίσκεται σε κατάσταση 
ισορροπίας, η απορρόφηση είναι ανάλογη µε την πυκνότητα σωµατιδίων, κάτι που σηµαίνει ότι µπορεί 
να εκφραστεί ως γινόµενο της πυκνότητας αυτής και µίας αύξουσας µε τη θερµοκρασία συνάρτησης, 
( )f T :	  
( )a n f T= ⋅ 	   	   	   	   	   	   	   	   	   	   	   	   (2.57) 
Αναπτύσσοντας την παραπάνω σχέση, µε σκοπό να περιέχει όρους που εξαρτώνται από τη 
θερµοκρασιακή µεταβολή ΔΤ, και λαµβάνοντας υπόψη µόνο τους χρονοεξαρτώµενους όρους πρώτης 
τάξης, προκύπτει η ακόλουθη σχέση για το οπτικό πάχος της στήλης φωτοαποδόµησης: 
( ) ( ) ( )at A z t B E tΛ = ⋅Δ + ⋅           (2.58) 
µε την ποσότητα ( )z tΔ  να αναπαριστά το βάθος διείσδυσης ανά παλµό. 
Οι συντελεστές A και B εξαρτώνται από τη θερµοκρασία εξάτµισης των σωµατιδίων, vT , και 
εκφράζονται ως εξής: 
 ( )vf TA
m
ρ
= ,  ( ) 11
vT
fB k
T
−∂= γ − ⋅
∂
         (2.59) 
Κατά γενική οµολογία, η θερµοκρασία εξάτµισης των σωµατιδίων εξαρτάται από το χρόνο. Όµως, 
στην περίπτωση των nanosecond παλµών Laser, η vT  αλλάζει ελάχιστα κατά τη διάρκεια επίδρασης του 
παλµού (η οποία είναι και αυτή πολύ µικρή), µην υπερβαίνοντας το 85% ή το 90% της απόλυτης 
κρίσιµης θερµοκρασίας του υλικού-στόχου, Tc. Παραδεχόµενοι ότι η θερµοκρασία Tv είναι σταθερή και 
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αντιστοιχεί σε µία χαρακτηριστική θερµοκρασία εξάτµισης, µπορούµε να λάβουµε στη συνέχεια υπόψη 
ότι το µέγεθος D του σηµείου (ή της «κουκκίδας») ακτινοβόλησης είναι αρκετά µεγάλο, έτσι ώστε, µετά 
το τέλος της επενέργειας ενός παλµού, να ισχύει ότι: 
1
2
,
8 v
z x y
kTL L D
m
⎛ ⎞≈ τ ≈⎜ ⎟π⎝ ⎠
=           (2.60) 
όπου zL  και ,x yL  είναι αντίστοιχα η διαµήκης και η εγκάρσια διάσταση του νέφους εξατµισµένων 
σωµατιδίων. Η µονοδιάστατη διαστολή αυτού του νέφους λαµβάνει χώρα κατά µήκος του επιπέδου του 
στόχου, ενώ ταυτόχρονα ισχύει ότι: 
0
zndz N
m
∞ ρΔ≈ =∫            (2.61) 
Εκτιµάται [26] ότι οι θερµοκρασίες εξάτµισης της τάξης των 104 Κ, ως αποτέλεσµα της επενέργειας 
παλµών Laser διάρκειας περί τα 10 ns, οδηγούν στο σχηµατισµό µιας κουκκίδας µεγέθους συνήθως 
[ ]0.1 0.5 D nm≤ ≤ , µε την τιµή να εξαρτάται και από την ατοµική µάζα του στόχου. 
Με βάση την Εξίσωση (2.58), συµπεραίνουµε ότι το στιγµιαίο ολικό οπτικό πάχος του πλάσµατος, Λ 
(t), είναι ανάλογο µε το βάθος αποδόµησης, µε αποτέλεσµα η απορροφούµενη ενέργεια να είναι µία 
αυτοσυνεπής ποσότητα, καθώς: 
( ) ( ) ( )( )00 ' 1 exp ' '
t
aE t I t t dt⎡ ⎤= − −Λ⎣ ⎦∫         (2.62)   
 
2.7.2. Επίδραση του Plasma Shielding σε χαρακτηριστικά ενός µεταλλικού στόχου υπό φωτοαποδόµηση 
 
Προκειµένου για την εκτίµηση του πώς επηρεάζονται διάφορες παράµετροι, σχετικές µε το φαινόµενο 
της φωτοαποδόµησης, από το φαινόµενο του plasma shielding και την απορρόφηση µέρους της 
ακτινοβολίας λόγω του δηµιουργούµενου νέφους πλάσµατος, αξίζει να ανατρέξουµε και πάλι στη µελέτη 
[68], ώστε να έχουµε µία ποσοτική εικόνα για το πώς µεταβάλλεται η θερµοκρασία του στόχου 
συναρτήσει του χρόνου, για διαφορετικές τιµές ροής ακτινοβολίας Laser και λαµβάνοντας υπόψη ή 
αµελώντας το φαινόµενο του plasma shielding, καθώς επίσης και για το πώς µεταβάλλονται οι τιµές της 
θερµοκρασίας του πλάσµατος και της απορροφούµενης από το πλάσµα ενέργειας Laser καθόσον διαρκεί 
η διαδικασία αφαίρεσης υλικού µε Laser. Οι ενδείξεις για τις µεταβολές των παραπάνω µεγεθών 
προέκυψαν κατόπιν της διεξαγωγής ενός πειράµατος, στο οποίο εφαρµόστηκαν διαφορετικές τιµές της 
ενέργειας Laser πάνω σε έναν στόχο από καρβίδιο του τιτανίου (TiC), πάνω στον οποίο προσπίπτουν 
nanosecond παλµοί Laser προκαλούµενοι από ένα Excimer Laser (σηµειώνεται εδώ ότι, κατά τη διάρκεια 
της πειραµατικής και θεωρητικής ανάλυσης που θα ακολουθήσουµε σε επόµενα κεφάλαια, το Laser που 
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θα χρησιµοποιηθεί θα είναι Nd:YAG). Για τη µελέτη των επιθυµητών µεταβολών, λαµβάνεται υπόψη το 
γεγονός ότι ο συντελεστής απορρόφησης και η απορροφητικότητα του TiC εξαρτώνται έντονα από τη 
θερµοκρασία, κάτι που αντικατοπτρίζεται και στα ακόλουθα Σχήµατα 2.13. και 2.14.: 
 
Σχήµα 2.13. Εξάρτηση του συντελεστή απορρόφησης του TiC από τη θερµοκρασία [69]. 
 
Σχήµα 2.14. Εξάρτηση της απορροφητικότητας του TiC από τη θερµοκρασία [69]. 
 
Όπως παρατηρούµε στα παρακάτω Σχήµατα 2.15.[α] έως [d], εάν εκληφθεί το φαινόµενο του plasma 
shielding υπόψη, η αύξηση της θερµοκρασίας µε το χρόνο και, κατά συνέπεια, η µέγιστη θερµοκρασία 
που θα λάβει η επιφάνεια του στόχου µετά την επενέργεια του παλµού, θα είναι σαφώς χαµηλότερη από 
ό,τι στην περίπτωση κατά την οποία το φαινόµενο αγνοηθεί. Πιο συγκεκριµένα, εάν ληφθεί υπόψη το 
plasma shielding, τότε η µέγιστη (peak) τιµή της απόλυτης θερµοκρασίας (σε βαθµούς Kelvin) του 
στόχου πέφτει κατά 4 µε 6 φορές συγκριτικά µε την περίπτωση αµέλησης του φαινοµένου. Η εξέλιξη της 
θερµοκρασίας του στόχου λόγω του Plasma Shielding µπορεί να αναλυθεί ως εξής: µε την αύξηση της 
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θερµοκρασίας, αυξάνει σταδιακά ο αριθµός των εξατµιζόµενων σωµατιδίων του στόχου, κάτι που, µε τη 
σειρά του, αυξάνει την απώλεια ενέργειας στην επιφάνεια. Επίσης, η ενέργεια που απορροφάται από το 
πλάσµα αυξάνει σταδιακά µε τη θερµοκρασία, κάτι που οδηγεί σε χαµηλότερη ροή ακτινοβολίας Laser 
στην επιφάνεια του στόχου, άρα και σε ελάττωση της θερµοκρασίας του. Κατά συνέπεια, συµπεραίνουµε 
ότι η επίδραση του plasma shielding στη φωτοαποδόµηση είναι εξέχουσας σηµασίας. Για παράδειγµα, 
όπως θα δούµε συγκρίνοντας τα Σχήµατα 2.15.[c] και 2.15.[d], η αύξηση της ροής (πυκνότητας έντασης) 
της ακτινοβολίας Laser από τα 10 στα 15 J/cm2, αυξάνει ανάλογα (κατά 1.5 φορές) τη µέγιστη τιµή της 
απόλυτης θερµοκρασίας της επιφάνειας του στόχου, πηγαίνοντάς την στους 60000 Κ από 40000 Κ που 
ήταν πριν την αύξηση της ακτινοβολίας, εάν το φαινόµενο του plasma shielding αµεληθεί. Αντίθετα, η 
αύξηση της θερµοκρασίας λόγω του plasma shielding είναι σαφώς λιγότερο έντονη, µε τη θερµοκρασία 
να µεταπίπτει από τους 8679 K στους 10520 K για τις ίδιες εξεταζόµενες περιπτώσεις. 
 
Σχήµα 2.15. Μελέτη της µεταβολής της θερµοκρασίας στην επιφάνεια του στόχου TiC [69], αµελώντας 
(without considering) και λαµβάνοντας υπόψη (considering) το φαινόµενο του plasma shielding, εάν η ροή 
(πυκνότητα έντασης) της εκπεµπόµενης ακτινοβολίας από το Excimer Laser είναι ίση µε: (α) 4 J/cm2, (b) 7 
J/cm2, (c) 10 J/cm2 και (d) 15 J/cm2.  
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2.8. Εµφάνιση κρουστικών κυµάτων (shock waves) κατά την αλληλεπίδραση της 
ακτινοβολίας Laser µε την ύλη 
 
Το φαινόµενο της εµφάνισης κρουστικών κυµάτων, το οποίο παρατηρείται σε συχνή βάση καθόσον η 
ακτινοβολία Laser επιδρά µε το υλικό-στόχο στο οποίο προσπίπτει, έχει εξεταστεί διεξοδικά από 
διάφορους µελετητές, και πολύτιµες πληροφορίες επί του θέµατος παρέχονται κατά κύριο λόγο στη 
βιβλιογραφία [16]. Τα βασικότερα στοιχεία της µελέτης αυτής εµφανίζονται στην παρούσα Υποενότητα. 
 Είναι πολύ σηµαντικό, στα πλαίσια της µελέτης της φωτοαποδόµησης, να διερευνήσουµε τα 
χαρακτηριστικά της «δυναµικής» (όπως αποκαλείται στη βιβλιογραφία [16]) εξέλιξη των κρουστικών 
κυµάτων. Αυτά παρατηρούνται κατά κύριο λόγο ως συνέπεια του περιβάλλοντος αερίου στο οποίο γίνεται 
η κατεργασία. Η ιδανική κατάσταση, στην οποία δεν παρατηρείται ο σχηµατισµός κρουστικών κυµάτων, 
είναι αυτή στην οποία η κατεργασία γίνεται υπό κενό. Σηµαντικό είναι να αναφερθεί ότι και άλλες 
διεργασίες συνοδεύουν το σχηµατισµό κρουστικών κυµάτων, όπως είναι η επιβράδυνση, εξασθένηση και 
θερµοποίηση των τηγµένων σωµατιδίων, τα φαινόµενα θερµικής διάχυσης και επανασύνδεσης 
σωµατιδίων (recombination), η γένεση πολλαπλών µετώπων, η οπίσθια κίνηση της στήλης πλάσµατος 
και το φαινόµενο διαχωρισµού της στήλης πλάσµατος (plume splitting), επηρεάζοντας στο σύνολό τους, 
σε πολύ σηµαντικό βαθµό, την κατεργασία αλλά και τη διαδικασία εναπόθεσης πάνω στο υλικό-
υπόστρωµα, ειδικά όταν η διαδικασία φωτοαποδόµησης µε παλµικό Laser χρησιµοποιείται ως τµήµα της 
παλµικής εναπόθεσης µε Laser (Pulsed Laser Deposition – PLD) για εργαστηριακές και βιοµηχανικές 
εφαρµογές. 
Ορίζουµε τα κρουστικά κύµατα (shock waves) ως ταχείες µηχανικές µεταβατικές διαταραχές, που 
προκαλούνται από έντονες κρούσεις ή εκρήξεις σχετιζόµενες µε την πολύ γρήγορη αύξηση στην πίεση 
και τη θερµοκρασία. Εναλλακτικά, θεωρούµε ότι τα κρουστικά κύµατα είναι αποτέλεσµα µίας 
αυξανόµενης υδροδυναµικής αντίδρασης µεταξύ της στήλης πλάσµατος και του αερίου περιβάλλοντος, 
λαµβάνοντας µεγάλη σηµασία όταν η µάζα του περιβάλλοντος αερίου είναι συγκρίσιµη µε αυτή της 
στήλης.  
 Η µελέτη της εµφάνισης κρουστικών κυµάτων έχει γίνει από διάφορους ερευνητές πριν τη σύνταξη 
της µελέτης [16]. Καταρχήν, οι Bulgakov και Bulgakova (1995) [171] ασχολήθηκαν µε την ανάλυση 
πολλαπλών κρουστικών κυµάτων. Σε µελέτη που δηµοσιεύτηκε το 1998 έδωσαν ιδιαίτερη προσοχή στην 
αναλογία µεταξύ µιας στήλης πλάσµατος και ενός ατελώς διεσταλµένου στρώµατος αερίων ατόµων 
κινούµενων µε υπερηχητική ταχύτητα. Οι Le et al. (2000) [172] βάσισαν τη µελέτη τους στα φυσικά 
φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα κατά τη διαστολή του πλάσµατος µέσω Laser, µέσω αριθµητικής 
προσοµοίωσης. Πιο συγκεκριµένα, ανέπτυξαν ένα µοντέλο που λαµβάνει υπόψη του τη διάχυση 
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θερµότητας και τη µεταφορά της µέσω αγωγής, το ιξώδες και πιθανές επιδράσεις ιονισµού. Τέσσερα 
χρόνια αργότερα (το 2004), οι Zhang και Gogos [173] εξήγησαν, σε µελέτη τους, την επίδραση του 
αερίου περιβάλλοντος και της έντασης του Laser στη φωτοαποδόµηση. Κοινό στοιχείο των παραπάνω 
µελετών είναι το γεγονός ότι δεν αναφέρονται ρητά στο σχηµατισµό κρουστικών κυµάτων, τη διάδοση 
και εξασθένησή τους, την αντίδραση του κρουστικού κύµατος µε τη στήλη φωτοαποδόµησης, την 
επίδραση του βάθους οπτικής απορρόφησης σε αυτό, ή την επίδραση άλλων παραγόντων όπως το πλάτος 
του παλµού Laser, η πυκνότητα ενέργειάς του και το είδος του περιβάλλοντος αερίου, γι’αυτό το λόγο 
και δεν µπορούν να χρησιµοποιηθούν µε επάρκεια προκειµένου να περιγράψουν τα φαινόµενα 
σχηµατισµού κρουστικών κυµάτων. 
 
2.8.1. Γενική εικόνα του σχηµατισµού και της εξέλιξης των κρουστικών κυµάτων 
 
Σύµφωνα µε τα γραφόµενα στη µελέτη [16] και τα οποία ανταποκρίνονται σε πραγµατικές συνθήκες 
κατεργασιών φωτοαποδόµησης, η πραγµατοποίηση της κατεργασίας σε εξωτερικό περιβάλλον αερίου 
αποσκοπεί στο να βελτιώσει σηµαντικά τα επιθυµητά χαρακτηριστικά των υλικών και της τελικής 
επιφάνειάς τους. Η κύρια επίδραση που ασκεί το περιβάλλον αέριο, σε συνδυασµό µε τα δηµιουργούµενα 
κρουστικά κύµατα, έχει να κάνει µε τη δυναµική συµπεριφορά της στήλης πλάσµατος που απορρέει από 
τη διαδικασία φωτοαποδόµησης, ενώ µία σειρά από θεωρητικές αλλά και πειραµατικές µελέτες έχουν 
διεξαχθεί µε σκοπό να διερευνήσουν τις επιδράσεις των κρουστικών κυµάτων στο υλικό (µε βάση τα 
παραπάνω). Δύο από τις κυριότερες ανήκουν τόσο στους Bulgakov et al. [174], οι οποίοι έδωσαν έµφαση 
στα παλµικά χαρακτηριστικά της διαστολής της στήλης πλάσµατος και παρατήρησαν ταλαντώσεις 
σήµατος µορφής «χρόνου πτήσης» (Time-of-Flight, ToF) λόγω της γένεσης πρωτογενών και 
δευτερογενών κρουστικών κυµάτων κατά την αλληλεπίδραση της στήλης πλάσµατος µε το περιβάλλον 
αέριο, όσο και στους Leboeuf et al. [175], οι οποίοι διερεύνησαν θεωρητικά το φαινόµενο της διάσπασης 
της στήλης (plume splitting) σε αέρια περιβάλλοντος χαµηλής πίεσης. Παρά το γεγονός ότι υπάρχουν 
πολλές διαθέσιµες πειραµατικές και θεωρητικές µελέτες πάνω στα φαινόµενα σχηµατισµού κρουστικών 
κυµάτων κατά τη φωτοαποδόµηση µε Laser, δεν έχει γίνει επαρκής εξέταση του φαινοµένου των 
δευτερογενών κρουστικών κυµάτων (και του σχηµατισµού τους υπό µορφή εσωτερικών κυµάτων, σε 
ατοµιστικό επίπεδο) στη βιβλιογραφία.  
Ο σχηµατισµός κρουστικών κυµάτων έχει διερευνηθεί στη βιβλιογραφία [16] µε βάση µία κατάσταση 
κατά την οποία η ενέργεια του Laser ανά µονάδα επιφάνειας ισούται µε 3 J/m2, το βάθος απορρόφησης 
λαµβάνει µεταβλητές τιµές µεταξύ 5, 10 και 15 nm και η πίεση του περιβάλλοντος αερίου είναι ελάχιστα 
µεγαλύτερη των 2 ατµοσφαιρών. Τα αποτελέσµατα πάνω στα οποία εξήχθησαν τα τελικά συµπεράσµατα 
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παρουσιάζονται διαγραµµατικά στα Σχήµα 2.16. [a] έως [c] και απεικονίζονται στο επίπεδο x-z σε 
διαφορετικές χρονικές στιγµές.  
 
 
 
 
Σχήµα 2.16. Σύγκριση στιγµιοτύπων σχετικά µε τη δυναµική του σχηµατισµού και της εξέλιξης κρουστικών 
κυµάτων, για πυκνότητα ενέργειας Laser 3 J/m2 και πίεση 0.22 MPa, σε τρία διαφορετικά βάθη 
απορρόφησης: (a) 5 nm, (b) 10 nm, (c) 15 nm. Το µαύρο χρώµα αντιπροσωπεύει το υλικό-στόχο και το 
κόκκινο το περιβάλλον αέριο. 
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Από το παραπάνω Σχήµα έχουµε αρκετά πράγµατα να παρατηρήσουµε. Καταρχήν, στα 0.5 ns 
εµφανίζεται µία περισσότερο πυκνή περιοχή µε κόκκινο χρώµα, η οποία αναπαριστά το µέτωπο 
διαστολής του κρουστικού κύµατος (εµφανίζεται στο Σχήµα µε βέλη). Η εφαρµοζόµενη δέσµη Laser 
αναγκάζει το υλικό του στόχου να εξατµιστεί, επειδή η έντασή της (ενέργεια ανά µονάδα επιφάνειας) 
ξεπερνά το κατώφλι φωτοαποδόµησης για το υλικό, οδηγώντας στη γένεση ενός εµφανώς ισχυρού 
κρουστικού κύµατος, αποτελούµενου από ένα στρώµα συµπιεσµένου αερίου, ευρισκόµενο σε γειτονική 
θέση πάνω από το στόχο. 
Στα αρχικά στάδια, η εκτοπισµένη δέσµη, η οποία προκαλείται από την υψηλή πίεση που κυρίως 
οφείλεται στην έντονη έκρηξη φάσης, κινείται προς τα µπροστά και διαστέλλεται εντός της περιοχής του 
περιβάλλοντος αερίου, µέχρι να σταµατήσει ο παλµός να εκπέµπεται. Σε επόµενα στάδια της 
φωτοαποδόµησης, δηµιουργούνται συσσωµατώµατα νανο-σωµατιδιακής µορφής, κυρίως λόγω έκρηξης 
φάσης και συµπύκνωσης. Όταν η στήλη υψηλής ενέργειας διαδίδεται διαµέσου του αερίου 
περιβάλλοντος, παίζει ολοένα και µεγαλύτερη σηµασία η συσχέτιση µεταξύ στερεάς και αέριας φάσης. 
Περισσότερη µάζα του περιβάλλοντος αερίου αρχίζει να βρίσκεται εντός της περιοχής επιρροής του 
µετώπου του κρουστικού κύµατος. Ταυτόχρονα, η θερµοποίηση της στήλης λαµβάνει χώρα επειδή η 
επιβράδυνση της ταχύτητας της στήλης οδηγεί στη µετατροπή της κινητικής της ενέργειας σε θερµική. 
Καθώς ο χρόνος προχωράει, το κοινό µήκος που ανήκει ταυτόχρονα στη στήλη πλάσµατος και το 
περιβάλλον αέριο αυξάνει, λόγω της σχετικής κίνησης µεταξύ της στήλης και του αερίου. Ένα πολύ 
ενδιαφέρον φαινόµενο, το οποίο παρατηρείται στο Σχήµα 2.16.[a] αφορά την επιβράδυνση της χωρικής 
διαστολής της στήλης, σε σηµαντικό βαθµό, από τη στιγµή που έχουν παρέλθει 3 ns από την έναρξη 
εκποµπής του παλµού και µετά. Επιπλέον, κάποια από τα σωµατίδια ή συσσωµατώµατα της στήλης 
αρχίζουν να κινούνται προς τα κάτω, µε κατεύθυνση την επιφάνεια του στόχου, παρά το γεγονός ότι το 
µέτωπο του κρουστικού κύµατος συνεχίζ3ει να διαδίδεται προς τα έξω. Αυτός ο τύπος της όπισθεν 
κίνησης της στήλης έχει εξεταστεί, στη βιβλιογραφία [16], µέσω Μοριακής Δυναµικής προσοµοίωσης, η 
οποία κρίνεται επιτακτική στα πλαίσια της θεωρητικής µελέτης λόγω του µεγάλου πλήθους και εύρους 
υπολογισµών που απαιτείται. Τέλος, αξίζει να αναφερθεί ότι, κατά τα χρονικά διαστήµατα µεταξύ 3 και 5 
ns, ορισµένα συσσωµατώµατα ή σωµατίδια δεν κινούνται πλέον προς τα έξω, αλλά επιπλέουν και 
αναµειγνύονται µε το περιβάλλον αέριο. 
 
 
2.8.2. Ταχύτητα ατόµων εντός του κρουστικού κύµατος 
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Ελάχιστη βιβλιογραφία είναι διαθέσιµη έως και σήµερα σχετικά µε τη µέση κατανοµή της ατοµικής 
ταχύτητας, κυρίως λόγω των µεγάλων δυσκολιών που παρατηρούνται στην εύρεση και µελέτη των 
εσωτερικών ταχυτήτων των ατόµων. Όµως, η µελέτη [16] έχει, ως έναν από τους σκοπούς της, να 
διερευνήσει σε βάθος την κατανοµή των ταχυτήτων, βοηθώντας στην εξαγωγή χρήσιµων 
συµπερασµάτων µέσω των διαγραµµατικών αποτελεσµάτων που παρατίθενται στο ακόλουθο Σχήµα 
2.17.: 
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Σχήµα 2.17. Στιγµιότυπα ατοµικών θέσεων, σε συνδυασµό µε την εξέλιξη της ταχύτητας των ατόµων του 
υλικού-στόχου και του αερίου, κατά µήκος της διεύθυνσης z, για ενέργεια ανά µονάδα επιφάνειας 3 J/m2, 
βάθος απορρόφησης 5 nm και πίεση 0.22 MPa. Οι χρονικές στιγµές έπειτα από την έναρξη εκποµπής του 
παλµού, που εξετάζονται εδώ, κυµαίνονται από τα 0.05 ns στα 3. Με πράσινο χρώµα παριστάνεται η 
ταχύτητα των ατόµων του υλικού-στόχου, ενώ µε µπλε αυτή των ατόµων του περιβάλλοντος αερίου. Τα 
άτοµα του στόχου αυτά καθαυτά εµφανίζονται µε µαύρες κουκκίδες, ενώ αυτά του αερίου µε κόκκινες. 
 
Μία σειρά από ιδιαίτερα ενδιαφέροντα φαινόµενα εµφανίζονται στην κατανοµή της εσωτερικής 
ταχύτητας. Στις εικόνες που παριστάνουν τα 0.025, 0.05 και 0.1 ns, ένα αρνητικό κύµα ταχύτητας 
παρατηρείται στο στερεό στόχο. Αυτό το κύµα κινείται προς την πίσω πλευρά του στόχου και 
προκαλείται από το τοπικό κύµα τάσης. Αυτή η αρνητική ταχύτητα δεν αντιπροσωπεύει την τοπική 
ταχύτητα διάδοσης του κύµατος, αλλά σχετίζεται µε την αποκόλληση των τοπικών ατόµων κάτω από την 
επίδραση της φόρτισης (τάσης).  
Όταν αυτό το κύµα φτάσει στην πίσω πλευρά του στόχου, απλά εξαφανίζεται και δεν ανακλάται προς 
τα πίσω, κάτι που έχει να κάνει µε την εφαρµογή µιας συνοριακής συνθήκης που σχετίζεται µε την 
απορρόφηση τάσεων, στο αριστερό σύνορο της περιοχής προσοµοίωσης, όπως αυτή έχει οριστεί στη 
βιβλιογραφία [16]. Η απορρόφηση του κύµατος λόγω της συγκεκριµένης συνοριακής συνθήκης προκαλεί 
ουσιαστικά την «εξαφάνιση» της καθαρής (net) ταχύτητας των ατόµων, κάτι που αποδεικνύει ότι το 
φαινόµενο ανάκλασης των κρουστικών κυµάτων µπορεί πλέον να εξαλειφθεί. 
Η αρχική ταχύτητα της στήλης πλάσµατος στην περιοχή της επιφάνειας είναι θετική, λόγω του 
φαινοµένου της φωτοαποδόµησης. Εάν η στήλη έχει τη δυνατότητα να προκαλέσει ένα κρουστικό κύµα, 
θα πρέπει η ταχύτητά της να είναι πολύ υψηλότερη από την ταχύτητα του ήχου εντός του περιβάλλοντος 
αερίου. Για το στιγµιότυπο του Σχήµατος 2.17. που αντιστοιχεί στη χρονική στιγµή των 0.025 ns, η 
στήλη πλάσµατος που σχηµατίζεται διαδίδεται µε µία ταχύτητα µετώπου λίγο πάνω από 400 m/s, περίπου 
τρεις φορές µεγαλύτερη από τα 132 m/s, που είναι η ταχύτητα του ήχου στο περιβάλλον αέριο, για 
θερµοκρασία 50 Κ (-223οC). Στα αρχικά στιγµιότυπα, είναι εύκολο να παρατηρηθεί ότι στερεά άτοµα 
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εκτοπίζονται από τον κυρίως όγκο του στόχου µε πολύ υψηλή ταχύτητα, κάτι που συνοδεύεται από το 
φαινόµενο του εκρηκτικού βρασµού (το οποίο θα εξεταστεί στο Κεφάλαιο 3, που µελετά το φαινόµενο 
της φωτοαποδόµησης σε συνδυασµό µε µία σειρά από αριθµητικές προσοµοιώσεις (οι οποίες 
περιλαµβάνουν και τη Μοριακή Δυναµική – MD)). Η γειτονική περιοχή του αερίου υφίσταται στη 
συνέχεια µία εµφανή συµπίεση, επειδή το µέτωπο της στήλης σπρώχνει έντονα τις περιβάλλουσες 
περιοχές, µε συνέπεια το σχηµατισµού ενός κρουστικού κύµατος (shock wave) υψηλής ενέργειας. Το 
µέτωπό του είναι ήδη εµφανές κατά τη χρονική στιγµή 0.1 ns, κάτι που οφείλεται στο γεγονός ότι η 
στήλη µεταφέρει ένα µεγάλο τµήµα της κινητικής της ενέργειας στο κρουστικό κύµα. Σε αυτή τη στιγµή, 
τόσο το κύµα όσο και η στήλη κινούνται µε µία εξαιρετικά υψηλή (και σίγουρα υπερηχητική) ταχύτητα, 
της τάξης των 350 m/s. Είναι πάντως σηµαντικό να αναφέρουµε ότι η ταχύτητα, στη διεπιφάνεια στήλης / 
αερίου, παρουσιάζει ασυνέχειες. Αυτό έχει πρακτικά µία λογική βάση επειδή η µεταφορά ορµής και 
ενέργειας από τη στήλη στο δηµιουργούµενο κρουστικό κύµα λαµβάνει χώρα ήδη από την αρχή της 
εφαρµογής του παλµού. Πολλά άτοµα του αερίου έχουν σπρωχθεί προς τα έξω µε µεγάλη ταχύτητα, κατά 
τρόπο αντίστοιχο µιας υπερηχητικής αντλίας. Αυτό σηµαίνει ότι τα – πρακτικά λιγοστά – άτοµα που 
έχουν υποστεί ελάχιστο ως καθόλου σπρώξιµο, παραµένουν πίσω από το µέτωπο του κρουστικού 
κύµατος. Κάτι τέτοιο προκαλεί µία ανοµοιόµορφη κατανοµή ταχυτήτων στο συµπιεσµένο ατµοσφαιρικό 
αέριο, όπου το µέτωπο του κρουστικού κύµατος παρουσιάζει τη µέγιστη ταχύτητα. 
Κατά τη χρονική στιγµή των 0.2 ns, το κρουστικό κύµα ήδη αποκτά την απαραίτητη ορµή 
προκειµένου να διασταλεί, την ίδια στιγµή κατά την οποία αρχίζει να συντελείται επιβράδυνση της 
στήλης. Στην ίδια στιγµή, η µέγιστη ταχύτητα των ατόµων στο συµπιεσµένο αέριο είναι ακόµα 
µεγαλύτερη από ό,τι στη στήλη πλάσµατος. Η επιβράδυνση της στήλης προκαλείται από τη 
συγκεντρωµένη µάζα του συµπιεσµένου αερίου της ατµόσφαιρας, η οποία (µάζα) αποκτά πλέον µία τιµή 
συγκρίσιµη µε τη µάζα της στήλης. Κάτι τέτοιο οδηγεί τελικά στο να µειωθεί η ταχύτητα της στήλης. 
Είναι σηµαντικό να ληφθεί υπόψη ότι, κατά τη διάρκεια των επόµενων σταδίων της ακτινοβόλησης, η 
τιµή της ταχύτητας της στήλης γίνεται και πάλι αρνητική (µεταξύ 2 και 5 ns). Κάτι τέτοιο σηµαίνει ότι η 
στήλη αρχίζει πάλι να κινείται προς τα πίσω, µε κατεύθυνση την επιφάνεια του στόχου, µε την οποία 
ενδέχεται να επανασυνδεθεί. Πλέον, το πυκνότερο µέτωπο του κρουστικού κύµατος, που έχει 
επιταχυνθεί, διαδίδεται µε µία ταχύτητα που παρουσιάζει ένα έντονο µέγεθος, ενώ η πίσω πλευρά του 
κύµατος διαχέεται µαζί µε τις συνιστώσες της στήλης. Είναι εµφανές ότι η επιβράδυνση και «απόσβεση» 
του µετώπου του κρουστικού κύµατος οφείλεται, κατά κύριο λόγο, στην απώλεια ορµής εντός του 
ακίνητου περιβάλλοντος αερίου. Όταν έχουν παρέλθει 5 ns από την έναρξη του παλµού, η ταχύτητα των 
ατόµων εντός του κρουστικού κύµατος επανέρχεται σε επίπεδα πολύ κοντά στην ταχύτητα του ήχου 
διαµέσου του αερίου, δηλαδή στα 132 m/s, όπως έχει ήδη αναφερθεί. 
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2.8.3. Επίδραση της απορρόφησης της δέσµης Laser στο σχηµατισµό του κρουστικού κύµατος 
 
Η µελέτη [16] χρησιµοποιεί ένα ογκοµετρικό µοντέλο απορρόφησης της ενέργειας του Laser για να 
προσδιορίσει το πώς η απορροφητικότητα της δέσµης επεµβαίνει στο σχηµατισµό των κρουστικών 
κυµάτων. Κύριο στοιχείο της µελέτης είναι η αυξηµένη έµφαση που δίνεται σε κβαντοµηχανικές 
επιδράσεις. Ένα θετικό στοιχείο του µοντέλου αυτού έχει να κάνει µε τη σαφώς µικρότερη χρονική 
κλίµακα (κάτω από 1 ps) της απορρόφησης της ενέργειας Laser, συγκριτικά µε τη διάρκεια παλµού (της 
τάξης των ns).  
Το Σχήµα 2.16. το οποίο έχει παρατεθεί παραπάνω, χρησιµοποιεί διαφορετικά βάθη απορρόφησης 
(µεταξύ 5, 10 και 15 nm), ώστε να µελετηθεί η δυναµική και η εξέλιξη των κρουστικών κυµάτων που 
διαδίδονται. Είναι ζωτικής σηµασίας να διαπιστώσουµε ότι η επίδραση που ασκεί το βάθος απορρόφησης 
είναι πάρα πολύ σηµαντική, αναφορικά µε το σχηµατισµό του κρουστικού κύµατος. Αρχίζοντας µε το 
στιγµιότυπο [a] (για βάθος απορρόφησης d = 5 nm), ο σχηµατισµός και η διάδοση του κρουστικού 
κύµατος είναι δύο προβλέψιµες διαδικασίες. Αυτές όµως παύουν να υφίστανται όταν αυξηθεί η τιµή του 
d. Αυξηµένο βάθος απορρόφησης σηµαίνει ότι η ακτίνα του Laser διεισδύει σε µεγαλύτερο βαθµό µέσα 
στο δείγµα, προκαλώντας µε αυτό τον τρόπο αφαίρεση υλικού σε µεγαλύτερο πάχος, καθ’ό,τι αφαιρείται 
µεγαλύτερη µάζα υλικού από υψηλότερο όγκο, αλλά µε χαµηλότερη ταχύτητα. Όπως µπορούµε να δούµε 
στο στιγµιότυπο [b] του προαναφερθέντος Σχήµατος (για d = 10 nm), ένα λεπτό στρώµα υλικού-στόχου 
εκτοπίζεται και παραµένει κατά κύριο λόγο στη θέση όπου βρίσκεται το µέτωπο της στήλης. Το 
περιβάλλον αέριο σπρώχνεται προς τα µπροστά από τη στήλη πλάσµατος σαφώς υψηλότερης 
πυκνότητας, προκαλώντας µε αυτόν τον τρόπο ένα ισχυρό κρουστικό κύµα. Επίσης, λόγω της υψηλής 
πίεσης που αποκτά εντέλει το περιβάλλον αέριο (µετά από τουλάχιστον 3 ns επενέργειας του παλµού), 
και η οποία εµποδίζει την κίνηση του συσσωµατώµατος ατόµων στόχου και της στήλης πλάσµατος προς 
τα έξω, το στρώµα φωτοαποδοµηµένου υλικού αρχίζει να κινείται πάλι προς τα πίσω, µε κατεύθυνση την 
κύρια επιφάνεια του στόχου. 
Αξίζει τέλος να σηµειωθεί ότι, όταν το βάθος απορρόφησης αυξηθεί ακόµα περαιτέρω (στα 15 nm, βλ. 
στιγµιότυπο [c]), είναι πολύ δύσκολο να παρατηρηθεί οπτικά ο σχηµατισµός της στήλης πλάσµατος. Στα 
αρχικά στάδια, παρατηρούµε ότι ένα λεπτό στρώµα υµενίου εκτοπίζεται προς τα έξω (για 0.5 και 1 ns), 
ενώ δηµιουργείται µία σχετικά µεγάλη φυσαλίδα κάτω από την επιφάνεια. Όµως, φαίνεται ότι το 
εκτοπισµένο υλικό δεν έχει λάβει αρκετά µεγάλη ενέργεια ώστε να υπερνικήσει δύο δυνάµεις: αυτή της 
έλξης από το λιωµένο υλικό, καθώς επίσης και αυτή της συγκράτησης από το περιβάλλον αέριο. Κατά 
συνέπεια, το αέριο σπρώχνεται προς τα πίσω στο 1 ns και, σε επόµενα βήµατα, υπάρχουν µόνο λίγα 
παρατηρήσιµα σωµατίδια που φεύγουν προς τα έξω. Παρά το γεγονός ότι έχει σχηµατιστεί ένα 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  109	  
	  
κρουστικό κύµα, έχει πολύ µικρή ενέργεια διάδοσης και διαχέεται γρήγορα στο περιβάλλον αέριο, κάτι 
που µπορεί να παρατηρηθεί κατά τη χρονική στιγµή των 5 ns, όταν πλέον είναι πολύ δύσκολο να 
παρατηρηθεί το κρουστικό κύµα. 
Μία σειρά από διεξαχθείσες προσοµοιώσεις MD είχαν ως σκοπό να βοηθήσουν στην καλύτερη 
κατανόηση του σχηµατισµού κρουστικών κυµάτων σε νανοκλίµακα, µε ιδιαίτερη έµφαση στις δυναµικές 
παραµέτρους τους. Τα µεγέθη που εξετάζονται σε αυτές τις προσοµοιώσεις είναι κατά κύριο λόγο η θέση 
του µετώπου του κρουστικού κύµατος και η ταχύτητα των ατόµων εντός αυτού, καθώς µεταβάλλεται το 
βάθος απορρόφησης από τα 5 στα 15 nm. Η ταχύτητα διάδοσης του κρουστικού κύµατος διαπιστώθηκε 
ότι µπορεί να βρεθεί µέσω της χρονικής παραγώγου της θέσης του µετώπου του κρουστικού κύµατος, και 
µέσω αυτής της διαπίστωσης βρέθηκε ότι αυξάνεται, επειδή ένα µικρότερο βάθος απορρόφησης θα 
οδηγήσει σε λιγότερο έντονη φωτοαποδόµηση, αλλά µε µεγαλύτερη ταχύτητα. Οι διεξαχθείσες 
προσοµοιώσεις οδήγησαν στο επιπλέον συµπέρασµα ότι η διάδοση του κύµατος είναι πάντα ταχύτερη 
συγκριτικά µε την τοπική ταχύτητα των ατόµων, λόγω τόσο της κίνησης των ατόµων στο µέτωπο όσο και 
λόγω της διεργασίας ενσωµάτωσης των γειτνιαζόντων ατόµων του περιβάλλοντος αερίου στο µέτωπο 
του κρουστικού κύµατος, προκειµένου αυτό να γίνει πιο παχύ. Ο υπολογισµός της κατανοµής των 
ταχυτήτων έγινε µε βάση δύο θεωρητικές σχέσεις που προτάθηκαν στη βιβλιογραφία [173] και οι οποίες, 
για λόγους πληρότητας, παρατίθενται εδώ: 
2 2
1 1
1 11 1 1 1
2 2
f
f
u p pM u a
a p p
⎛ ⎞ ⎛ ⎞γ + γ += = − + ⇒ = − +⎜ ⎟ ⎜ ⎟γ γ⎝ ⎠ ⎝ ⎠
      (2.63) 
2
21
1
2
11 1
1
av
pau pp
p
γ
⎛ ⎞ γ += −⎜ ⎟ γ −γ ⎝ ⎠ +
γ +
          (2.64) 
Όπου: 
• fu  η ταχύτητα διάδοσης του κρουστικού κύµατος, 
• avu  η ταχύτητα µάζας (µέση τιµή – average), 
• a  η ταχύτητα του ήχου στο περιβάλλον αέριο, 
• M ο αριθµός Mach, ο οποίος ορίζεται ως ο λόγος της ταχύτητας διάδοσης του κρουστικού κύµατος 
προς την ταχύτητα του ήχου στο περιβάλλον αέριο, 
• 1p  η πίεση περιβάλλοντος, 
• 5
3
γ =  ο λόγος ειδικών θερµοτήτων για το περιβάλλον αέριο, 
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⎛ ⎞
= = +⎜ ⎟Δ ⎝ ⎠
∑  η πίεση του µετώπου του κρουστικού κύµατος, η οποία εξήχθη 
µέσα από προσοµοιώσεις Μοριακής δυναµικής (ΔV ο όγκος µιας µικρής περιοχής που µας ενδιαφέρει, 
kb η σταθερά Boltzmann, NkbT η πίεση που προκαλείται από την κίνηση των ατόµων και m θετική 
ακέραια σταθερά, που µπορεί να λάβει µία εκ των τιµών 1, 2 ή 3). 
 
Γενικά, µπορούµε να πούµε ότι η µείωση του βάθους οπτικής απορρόφησης προκαλεί εντονότερη και 
ευρύτερη αλληλεπίδραση µεταξύ της στήλης πλάσµατος και του περιβάλλοντος αερίου. Κάτι τέτοιο 
συµβαίνει λόγω της ταχύτερης κίνησης της στήλης, δίνοντας τη δυνατότητα στα άτοµα αυτής να 
διεισδύσουν ακόµα βαθύτερα µέσα στο περιβάλλον αέριο. Η µεταβολή του πάχους της στήλης, για βάθη 
απορρόφησης 5 έως 10 nm, είναι σχεδόν γραµµική µε το χρόνο, κάτι όµως που δε συµβαίνει όταν 
αυξηθεί περαιτέρω το βάθος απορρόφησης, καθώς, παρά το γεγονός ότι η πυκνότητα του µετώπου της 
στήλης είναι υψηλή, δεν επιτρέπει τη διείσδυση ατόµων ή συσσωµατωµάτων του περιβάλλοντος αερίου 
εντός της στήλης, οδηγώντας σε µία στενότερη περιοχή αλληλεπίδρασης στήλης και αερίου, η οποία 
στενεύει ακόµα περισσότερο όταν αυξηθεί το βάθος απορρόφησης στα 15 nm, κάτι που συνοδεύεται και 
από την κατάσταση κορεσµού (saturation) στην οποία φτάνει η ζώνη αλληλεπίδρασης, κάτι που οφείλεται 
ταυτόχρονα και στην αδυναµία τόσο της στήλης πλάσµατος όσο και του κρουστικού κύµατος. 
 
2.8.4. Επίδραση της απορρόφησης της δέσµης Laser στο σχηµατισµό του κρουστικού κύµατος 
 
Η µελέτη [16] έχει αποδείξει ότι οι µεταβολές στην πίεση περιβάλλοντος ασκούν µία πολύ σηµαντική 
επίδραση στις παραµέτρους ελέγχου των χαρακτηριστικών της στήλης πλάσµατος, όπως είναι η 
κατανοµή αυτής στο χώρο, ο ρυθµός εναπόθεσης, αλλά και η κατανοµή της κινητικής ενέργειας των 
εναποτιθέµενων σωµατιδίων, που παρουσιάζει ιδιαίτερα υψηλή διαφοροποίηση από άτοµο σε άτοµο 
λόγω διασποράς, εξασθένησης και θερµοποίησης της στήλης πλάσµατος. Το Σχήµα 2.18. θα µας 
βοηθήσει να κατανοήσουµε, σε σηµαντικό βαθµό, την εξέλιξη του κρουστικού κύµατος αλλά και της 
έκτασης της στήλης πλάσµατος, για τρεις διαφορετικές πιέσεις περιβάλλοντος αερίου: 
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Σχήµα 2.18. Σύγκριση στιγµιοτύπων σχετικών µε τη δυναµική του σχηµατισµού κρουστικών κυµάτων, 
καθώς επίσης και της εξέλιξής τους, για ενέργεια παλµού Laser ανά µονάδα επιφάνειας ίση µε 5 J/m2, 
βάθος απορρόφησης 5 nm και τρεις διαφορετικές πιέσεις περιβάλλοντος: [a] 0.87 MPa, [b] 0.22 MPa, [c] 
0.051 MPa. 
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Είναι εµφανές ότι η αύξηση της πίεσης προκαλεί εντονότερο σχηµατισµό κρουστικών κυµάτων, τα 
οποία χαρακτηρίζονται από αυξηµένη ισχύ και σηµαντική όξυνση των µετώπων τους. Πράγµατι, η 
αύξηση της πίεσης περιβάλλοντος ενδυναµώνει τις συγκρούσεις µεταξύ ατόµων του περιβάλλοντος 
αερίου και του πλάσµατος, εντός της περιοχής της επεκτεινόµενης στήλης. Μπορούµε επίσης να 
παρατηρήσουµε ότι η επέκταση της στήλης στο χώρο είναι περιορισµένη για υψηλές τιµές της πίεσης 
(βλ. περίπτωση [α]). 
Για την περίπτωση [α], µπορούµε να παρατηρήσουµε κίνηση της στήλης πλάσµατος προς τα πίσω, µε 
κατεύθυνση την υγρή επιφάνεια, κατά τη χρονική στιγµή 1 ns. Στα 5 ns πρακτικά παρατηρείται ελάχιστη 
έκταση της στήλης στο χώρο. Η οπισθοκίνηση της στήλης εµφανίζεται στα 3.5 ns όταν η πίεση 
ελαττωθεί στα 0.22 MPa (περίπτωση [b]), ενώ ταυτόχρονα εκλύεται πολύ µεγαλύτερη ποσότητα 
πλάσµατος. Η περαιτέρω µείωση της πίεσης στα 0.051 MPa (περίπτωση [c]) οδηγεί σε έντονη κίνηση της 
στήλης προς τα µπροστά, ενώ η συγκεκριµένη πίεση προκαλεί το «πέταγµα» της στήλης στο χώρο, σε 
ύψος 1.6 µm, κατά τη χρονική στιγµή 5 ns. 
Στα πλαίσια της επέκτασης της µελέτης [16], διαπιστώθηκε, µέσω Μοριακών Δυναµικών (MD) 
αναλύσεων, για τις οποίες γίνεται εκτενέστερος λόγος στο Κεφάλαιο 3, ότι η ελάττωση της πίεσης οδηγεί 
σε περαιτέρω διάδοση και επέκταση του κρουστικού κύµατος, επειδή αυτή περιορίζεται όλο και λιγότερο 
από το περιβάλλον αέριο λόγω του γεγονότος ότι η πίεση πέφτει. Για τον ίδιο ακριβώς λόγο, η ελάττωση 
της πίεσης µπορεί να οδηγήσει σε πολύ ταχεία διάδοση του κρουστικού κύµατος, τη στιγµή που, 
προφανώς, η µείωση της πίεσης προκαλεί µία επιβραδυντική επίδραση στο κρουστικό κύµα, 
ελαττώνοντας την ταχύτητα διάδοσής του, λόγω υψηλότερης διασποράς και περισσότερες συγκρούσεις 
της στήλης πλάσµατος µε άτοµα του περιβάλλοντος αερίου. Τέλος, αξίζει να σηµειωθεί ότι η εξάπλωση 
της περιοχής αλληλεπίδρασης πλάσµατος και αερίου είναι εντονότερη σε συνθήκες χαµηλότερης πίεσης, 
τη στιγµή που η υψηλή πίεση των 0.87 MPa οδηγεί στην επανασύνδεση µεγάλου τµήµατος του 
πλάσµατος µε την τηγµένη (λόγω θέρµανσης από το Laser) επιφάνεια. 
 
2.8.5. Σύγκριση µε την αλληλεπίδραση Laser και ύλης υπό κενό 
 
Η κατάσταση κατά την οποία δεν υπάρχει περιβάλλον αέριο κατά τη διαδικασία της φωτοαποδόµησης 
και του σχηµατισµού πλάσµατος, που ουσιαστικά αντιπροσωπεύει την κατάσταση πραγµατοποίησης της 
διεργασίας υπό κενό, είναι µία ιδανική και συνάµα ακραία περίπτωση κατά την οποία η στήλη πλάσµατος 
διαστέλλεται ελεύθερα, χωρίς να δηµιουργείται κάποιος περιορισµός στη διάδοση. Το Σχήµα 2.19. δίνει 
τη δυνατότητα προσδιορισµού της ταχύτητας των στοιχείων της στήλης φωτοαποδόµησης, για ενέργεια 
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παλµού ανά µονάδα επιφάνειας 5 J/m2, βάθος απορρόφησης 5 nm και µηδενική πίεση περιβάλλοντος 
(συνθήκες κενού), σε διάφορες χρονικές στιγµές (από τα 0.025 έως τα 5 ns, σε σχέση µε τη στιγµή 
έναρξης εκποµπής του παλµού: 
 
    
     
Σχήµα 2.18. Στιγµιότυπα ατοµικών θέσεων, σε συνδυασµό µε την εξέλιξη της κατανοµής της ταχύτητας του 
υλικού-στόχου κατά µήκος της διεύθυνσης z, υπό κενό (Ε = 5 J/m2, d = 5 nm). Με πράσινο χρώµα 
απεικονίζεται η ταχύτητα των ατόµων του στόχου, ενώ τα άτοµα του στόχου αυτά καθαυτά απεικονίζονται 
µε µαύρες κουκκίδες. 
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Παρατηρείται καταρχήν ότι τα άτοµα του στόχου που εκτοπίζεται από το υλικό κατά τη 
φωτοαποδόµηση φτάνουν σε µήκος (οριζόντια διάσταση στο καρτεσιανό σύστηµα συντεταγµένων 
καθενός από τα στιγµιότυπα του παραπάνω Σχήµατος) έως 16 µm πάνω από την επιφάνεια του στόχου, 
κατά τη χρονική στιγµή 5 ns, κάτι που καταδεικνύει πολύ υψηλή ταχύτητα των ατόµων, µε δεδοµένη και 
την παρέλευση ενός πολύ µικρού χρονικού διαστήµατος. 
Αυτό όµως που αξίζει να παρατηρηθεί, σε σαφώς µεγαλύτερο βαθµό, είναι η σύγκριση της 
ακτινοβόλησης του στόχου µε Laser υπό την ιδανική συνθήκη του κενού, και αυτή της ακτινοβόλησης 
παρουσία αερίου µεταβλητής πίεσης (µε τις πιθανές τιµές να έχουν παρατεθεί στο παραπάνω Εδάφιο 
2.8.4.). Το Σχήµα 2.19. θα µας βοηθήσει σε πολύ σηµαντικό βαθµό στην προσπάθειά µας να κάνουµε µία 
αποδεκτή και ικανοποιητική σύγκριση: 
 
                                               (α)                                                                              (β) 
 
Σχήµα 2.19. (α) Θέση του µετώπου της στήλης φωτοαποδόµησης (Ε = 5 J/m2, d = 5 nm) για τέσσερις 
διαφορετικές συνθήκες: πίεσης περιβάλλοντος µεταξύ 0.051, 0.22 και 0.87 MPa και µηδενικής πίεσης 
(συνθήκες κενού). (β) Αναπαράσταση υπολογισθεισών τιµών για τη θέση του µετώπου στην περίπτωση 
φωτοαποδόµησης στόχου από Al, για διαφορετικές πιέσεις που έχουν µετρηθεί σε Torr (1 Torr = 
133.322368 Pa) [176]. 
 
Από το Σχήµα [α] και την εξέτασή του τόσο από µόνο του όσο και παράλληλα µε το [β], µπορούµε να 
διαπιστώσουµε ότι οι διαφορές στο φαινόµενο της εξάπλωσης της στήλης, για συνθήκες κενού και 
συνθήκες ύπαρξης περιβάλλοντος αερίου υπολογίσιµης πίεσης, είναι πολύ σηµαντικές. Το µέτωπο της 
στήλης σε κενό παρουσιάζει πολύ γρήγορη αύξηση στη θέση κατά τον άξονα των z, συγκριτικά µε τις 
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περιπτώσεις της πίεσης περιβάλλοντος, επιδεικνύοντας µε αυτό τον τρόπο ελεύθερη εξάπλωση. Όταν 
όµως η πίεση του περιβάλλοντος αερίου ληφθεί υπόψη, και στη συνέχεια αυξηθεί, εµφανίζονται 
περιορισµοί στην εξάπλωση της στήλης, οδηγώντας µε αυτό τον τρόπο σε µείωση του ενεργού µήκους, 
µε το φαινόµενο αυτό να είναι παρατηρήσιµο κατά κύριο λόγο στην περίπτωση της µέγιστης 
εξεταζόµενης πίεσης των 0.87 MPa, ήδη από την αρχή της εκποµπής του παλµού. Τα αποτελέσµατα είναι 
σχετικά συγκρίσιµα µε τη µελέτη των Harilal et al. [176] και παρουσιάζουν µία σχετική συµφωνία, παρά 
το γεγονός ότι η εξέταση στις πηγές [16] και [176] διαφέρει όσον αφορά το υλικό, τη διάρκεια παλµού 
και τη χρονική κλίµακα αναλύσεων.  
Τέλος, αξίζει να αναφερθεί ότι, σε αντίθεση µε την περίπτωση ακτινοβόλησης υπό κενό, όταν η πίεση 
είναι υπολογίσιµη παρατηρείται κίνηση ατόµων του φωτοαποδοµηµένου υλικού-στόχου προς τα πίσω, µε 
κατεύθυνση την κυρίως επιφάνεια του στόχου (που περιλαµβάνει τα άτοµα που δεν έχουν υποστεί 
φωτοαποδόµηση). Η αύξηση της πίεσης εντείνει αυτό το φαινόµενο και οδηγεί στην εναπόθεση του 
αποβεβληµένου υλικού στην επιφάνεια του στόχου, οδηγώντας σε θερµοδυναµικές διεργασίες που 
περιλαµβάνουν, µεταξύ άλλων, τη θερµοποίηση και τη στερεοποίηση τηγµένων σωµατιδίων. Η τοπική 
θερµοκρασία και πίεση παίζουν πολύ σηµαντικό ρόλο στις παραπάνω διεργασίες, ενώ έπειτα από τη 
δηµοσίευση της µελέτης [16] έχουν γίνει αρκετές προσπάθειες, πολλές εκ των οποίων δεν έχουν 
ολοκληρωθεί, προκειµένου να διερευνηθούν οι αλλαγές φάσης στα άτοµα του ακτινοβοληµένου στόχου, 
έπειτα από την εκ νέου εναπόθεσή τους στο υλικό. 
 
2.8.6. Επίδραση της ροής ακτινοβολίας Laser (Laser Fluence) στην εµφάνιση κρουστικών κυµάτων 
 
Η µελέτη που διεξάγεται στο παρόν Εδάφιο πραγµατοποιείται στην προσπάθεια ικανοποίησης της 
απαίτησης που υπάρχει, κατά τη διάρκεια πραγµατοποίησης κατεργασιών φωτοαποδόµησης µε Laser, να 
λάβει χώρα αποµάκρυνση υλικού σε ικανοποιητικό βαθµό και µε τη µέγιστη δυνατή ποιότητα 
κατεργασίας, χωρίς να υπερθερµανθεί ολόκληρος ο στόχος αλλά ούτε και να υποστεί τήξη ως συνέπεια / 
παρενέργεια της υπερθέρµανσης αυτής. Σε αυτή τη µελέτη, το µέγεθος που παίζει σηµαντικό ρόλο είναι 
αυτό του κατωφλίου φωτοαποδόµησης (ablation threshold / threshold fluence of ablation), που είναι η 
ελάχιστη τιµή ενέργειας Laser για την οποία µπορεί να λάβει χώρα φωτοαποδόµηση, έστω και σε µερικό 
βαθµό (η περίπτωση µερικής φωτοαποδόµησης εξετάζεται στα πλαίσια των πειραµατικών αναλύσεων 
που θα παρουσιαστούν στο Κεφάλαιο 6). Το σηµαντικό στοιχείο που συνδέει τη ροή ακτινοβολίας Laser 
µε το σχηµατισµό κρουστικών κυµάτων είναι το γεγονός ότι η αύξηση της πυκνότητας ενέργειας / ροής 
ακτινοβολίας (Laser Fluence) πολύ πάνω από το κατώφλι φωτοαποδόµησης, προκαλεί τη γένεση ενός 
εντονότερου κρουστικού κύµατος. Το παραπάνω συµπέρασµα µπορεί να αποδειχθεί παρατηρώντας το 
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Σχήµα 2.20., στο οποίο παρουσιάζονται οι διαφορές στο σχηµατισµό, την εξέλιξη και το µέγεθος του 
κρουστικού κύµατος για τρεις διαφορετικές τιµές της πυκνότητας ενέργειας Laser, µεταξύ 3, 5 και 7 
J/m2, διατηρώντας τα µεγέθη του βάθους απορρόφησης και της πίεσης περιβάλλοντος στα 5 nm και 0.22 
MPa αντίστοιχα: 
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Σχήµα 2.20. Σύγκριση στιγµιοτύπων αναφορικά µε τη δυναµική του σχηµατισµού και της εξέλιξης των 
κρουστικών κυµάτων για P = 0.22 MPa, d = 5 nm, και τρεις διαφορετικές τιµές της πυκνότητας ενέργειας 
(fluence) του Laser: [a] 3 J/m2, [b] 5 J/m2, [c] 7 J/m2. 
 
Από το παραπάνω Σχήµα µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι, καθώς αυξάνεται η πυκνότητα ενέργειας 
Laser που εκπέµπεται από την πηγή (π.χ. τη συσκευή Nd:YAG Laser, που χρησιµοποιείται σε πολλές 
εφαρµογές και για την οποία θα γίνει αναφορά σε µεταγενέστερα Κεφάλαια), αποδοµούνται λιγότερα 
σωµατίδια µεγάλου µεγέθους από τον κυρίως όγκο του υλικού-στόχου, µε αποτέλεσµα να δηµιουργηθεί 
εντέλει µία περισσότερο οµοιόµορφη στήλη. Όταν η ροή ακτινοβολίας είναι αυξηµένη, η 
φωτοαποδόµηση του υλικού γίνεται ταχύτερα όσον αφορά τη χρονική διάρκεια, µε αποτέλεσµα το 
µέτωπο της στήλης αλλά και του κρουστικού κύµατος να είναι περισσότερο συγκεντρωµένο, ενώ 
ταυτόχρονα η διάδοση των κρουστικών κυµάτων είναι ευκολότερα παρατηρήσιµη. Αυτό µπορούµε να το 
διαπιστώσουµε έχοντας υπόψη τις αριθµητικές ενδείξεις στον άξονα των y, σε κάθε ένα από τα 
στιγµιότυπα του Σχήµατος 2.20.. Επιπλέον, το γεγονός ότι η διάδοση των κρουστικών κυµάτων είναι 
εντονότερη για την υψηλή ροή ακτινοβολίας των 7 J/m2 δείχνει ότι το µεγαλύτερο ποσό ενέργειας 
προκαλεί, µε τη σειρά του, ένα περισσότερο έντονο κρουστικό κύµα, ενώ ταυτόχρονα αυξάνει σε πολύ 
σηµαντικό βαθµό την έκταση αλληλεπίδρασης του Laser µε την ύλη. Από τις παραπάνω παρατηρήσεις 
µπορεί να δικαιολογηθεί κάτι που φαντάζει σχετικά αυτονόητο, το ότι δηλαδή η αύξηση της ενέργειας 
της προσπίπτουσας δέσµης αυξάνει µε τη σειρά της τη µάζα του αποδοµούµενου υλικού, µε αποτέλεσµα 
να αποβάλλεται υλικό σε ολοένα και µεγαλύτερο βάθος. Η µελέτη [16] µπορεί να δώσει µία ιδιαίτερα 
αξιόπιστη εικόνα όχι µόνο του σχηµατισµού των κρουστικών κυµάτων, αλλά και της διαδικασίας της 
φωτοαποδόµησης γενικά, καθώς κρίνεται ότι παρέχει ικανοποιητικά αποτελέσµατα που ανταποκρίνονται 
στις πραγµατικές συνθήκες κάτω από τις οποίες λαµβάνει χώρα η φωτοαποδόµηση. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  3 
 
3. Η ΜΕΘΟΔΟΣ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ (MOLECULAR 
DYNAMICS – MD): ΒΑΣΙΚΑ ΣΤΟΙΧΕΙΑ – ΧΑΡΑΚΤΗΡΙΣΤΙΚΑ – 
ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΑ ΜΟΝΤΕΛΑ ΓΙΑ ΦΩΤΟΑΠΟΔΟΜΗΣΗ ΜΕ 
LASER 
 
3.1.  Η σηµασία της προσοµοίωσης στην ανάλυση και µελέτη διαφόρων διεργασιών 
Ένας µεγάλος αριθµός παρατηρούµενων φυσικών και χηµικών φαινοµένων χαρακτηρίζεται πολλές 
φορές από πολύπλοκες διεργασίες των οποίων η συµπεριφορά δεν είναι εύκολα προβλέψιµη. Η 
συµπεριφορά κατά την πραγµατοποίηση αυτών των διεργασιών εξαρτάται από παραµέτρους, µεταβλητές 
λειτουργίας και µεγέθη παρεµβολής εξωτερικών παραγόντων, των οποίων οι τιµές διαφέρουν σηµαντικά 
ανάλογα µε ένα σηµαντικό πλήθος συνθηκών. Στην προσπάθεια υπερπήδησης των όποιων εµποδίων 
εµφανίζονται στην προσπάθεια επακριβώς µελέτης ενός φαινοµένου, κρίθηκε και εξακολουθεί να 
κρίνεται αναγκαία, από ένα µεγάλο πλήθος ερευνητών ανά τον κόσµο, η θέσπιση µιας σειράς από 
µοντέλα που έχουν ως σκοπό την όσο το δυνατό πιο αληθοφανή και ακριβή προσέγγιση του εκάστοτε 
µελετώµενου φαινοµένου [105]: 
• µε τον απλούστερο αλλά και πληρέστερο δυνατό τρόπο, 
• µε τον ελάχιστο δυνατό φόρτο εργασίας, 
• µε το ελάχιστο δυνατό κόστος. 
Το εργαλείο εκείνο που πληροί στο µέγιστο δυνατό βαθµό τις παραπάνω προϋποθέσεις και, ως εκ 
τούτου, παρουσιάζει ολοένα και πιο διαδεδοµένη χρήση σε ένα ευρύ φάσµα επιστηµονικών τοµέων και 
όψεων, είναι η προσοµοίωση (simulation). Σε γενικές γραµµές, η προσοµοίωση αναπαριστά τη 
συµπεριφορά µιας φυσικής, βιοµηχανικής, βιολογικής, οικονοµικής, κοινωνικής ή στρατιωτικής 
διεργασίας, µέσω υλικού υποδείγµατος, του οποίου οι παράµετροι και οι µεταβλητές αντικατοπτρίζουν 
τις αντίστοιχες µεθόδους της υπό µελέτη διεργασίας. Με πιο απλά λόγια, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι η 
προσοµοίωση αποτελεί ένα είδος µιµητικής αναπαράστασης ενός πραγµατικού συστήµατος ή µιας 
πραγµατικής διεργασίας, συναρτήσει του χρόνου.  
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Η προσοµοίωση µπορεί να χρησιµοποιηθεί σε µία σειρά από διαδεδοµένες εφαρµογές, µερικές από τις 
οποίες είναι οι εξής: 
• Προσοµοίωση τεχνολογικών συστηµάτων και κατασκευών για βελτιστοποίηση απόδοσης. 
• Επιστηµονική µοντελοποίηση φυσικών ή ανθρώπινων συστηµάτων, µε σκοπό την εµβάθυνση στον 
τρόπο λειτουργίας τους. 
• Πρόβλεψη των αποτελεσµάτων που θα επιφέρουν ενδεχόµενες µελλοντικές καταστάσεις, καθώς 
επίσης και παρουσίαση των πιθανών µεθόδων δράσεις που θα πρέπει να ακολουθηθούν για την 
αντιµετώπισή τους. 
• Ανάπτυξη νέων υλικών καθώς επίσης και νέων µεθόδων παραγωγής τους. 
• Βιοτεχνολογία και νανοτεχνολογία. 
Σε γενικές γραµµές, τα δεδοµένα εισόδου µιας προσοµοίωσης είναι µεταβλητές απόφασης που 
καθορίζουν το σχεδιασµό της διαδικασίας, όπως π.χ. η πρόωση και η ταχύτητα κοπής ενός κοπτικού 
εργαλείου ή η πυκνότητα ενέργειας και η διάρκεια παλµού ενός Laser. Τα δεδοµένα / αποτελέσµατα 
εξόδου είναι δείκτες αποφάσεων, δηλαδή χαρακτηριστικές µεταβλητές της διαδικασίας και των οποίων οι 
τιµές εξαρτώνται από αυτές που έχουµε ορίσει για τα δεδοµένα εισόδου [100]. Ένα τέτοιο δεδοµένο 
εξόδου είναι ο ρυθµός αποβολής υλικού.  
Κάθε Μηχανικός που δραστηριοποιείται σε διαφορετικό πεδίο ειδίκευσης θα µπορούσε να ορίσει την 
έννοια της προσοµοίωσης µε διαφορετικό τρόπο. Κοινό στοιχείο όµως όλων των επιµέρους ορισµών 
είναι το ότι η προσοµοίωση αφορά τεχνικές που επιτρέπουν τη δυναµική µελέτη των µηχανισµών 
κίνησης των σωµατιδίων ενός συστήµατος σε µικροσκοπική λεπτοµέρεια, καθώς επίσης και τον 
προσδιορισµό µακροσκοπικών ποσοτήτων από αυτούς τους µηχανισµούς [101][102]. Σε γενικές 
γραµµές, η προσοµοίωση εξυπηρετεί τους εξής τρεις σκοπούς: 
• Περιγραφή της συµπεριφοράς ενός συστήµατος. 
• Διερεύνηση των ιδιοτήτων ενός υποθετικού συστήµατος. 
• Σχεδίαση ενός καλύτερου συστήµατος από το ήδη υπάρχον. 
Ένα παράδειγµα εφαρµογής της προσοµοίωσης αφορά την επίλυση των εξισώσεων κίνησης του 
Newton σε µικροσκοπική κλίµακα. Μέσω της επίλυσης αυτής µπορούµε να αντιληφθούµε και να 
κατανοήσουµε τη µακροσκοπική συµπεριφορά ενός συστήµατος [103]. Σε αυτή την τεχνική επίλυσης 
στηρίζεται η ιδιαίτερα διαδεδοµένη µέθοδος προσοµοίωσης της Μοριακής Δυναµικής (Molecular 
Dynamics – MD) [104], η οποία θα περιγραφεί σε επόµενη Υποενότητα.  
 
3.2. Μοριακές προσοµοιώσεις µε Η/Υ – Επισκόπηση βασικών µεθόδων µοριακής 
µοντελοποίησης 
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3.2.1. Γενικά 
 
Με τον όρο προσοµοίωση µε Η/Υ (Computer Simulation) ή υπολογιστική µοντελοποίηση 
(Computational Modeling), αναφερόµαστε στη µοντελοποίηση φυσικών συστηµάτων και τη µελέτη και 
προσοµοίωσή τους µε υπολογιστικές µεθόδους. Αυτές οι µέθοδοι απαιτούν τη χρήση ενός ηλεκτρονικού 
υπολογιστή (Η/Υ) για την επίλυσή τους, λόγω της υψηλής πολυπλοκότητας αυτών αλλά και του µεγάλου 
αριθµού εξισώσεων που πρέπει να επιλυθούν για την εξαγωγή ενός ή περισσότερων τελικών 
αποτελεσµάτων. Πιο συγκεκριµένα, µία υπολογιστική µοντελοποίηση προσπαθεί να προσοµοιώσει µία 
πραγµατική ή υποθετική κατάσταση µέσω ενός κώδικα Η/Υ, µε σκοπό να µελετηθεί η κατάσταση και να 
εξαχθούν πληροφορίες για τα χαρακτηριστικά ενός συστήµατος και το πώς αυτά επηρεάζονται στην 
περίπτωση κατά την οποία µεταβάλλουµε τις τιµές µίας ή περισσότερων µεταβλητών. Η διενέργεια των 
παραπάνω µεταβολών µπορεί να βοηθήσει το Μηχανικό να κάνει προβλέψεις για τη συµπεριφορά του 
συστήµατος. 
Παραδοσιακά, οι πλέον διαδεδοµένες µέθοδοι µοντελοποίησης συστηµάτων καταστρώνονται µε βάση 
ένα µαθηµατικό µοντέλο, το οποίο αποσκοπεί στην εύρεση αναλυτικών λύσεων για το εκάστοτε 
πρόβληµα. Σε αυτή την περίπτωση, η πρόβλεψη της συµπεριφοράς του συστήµατος καθίσταται εφικτή 
όταν στο υπολογιστικό µοντέλο εισάγονται οι παράµετροι, οι αρχικές και οι συνοριακές συνθήκες που 
περιγράφουν βέλτιστα το πρόβληµα. Η προσοµοίωση µε Η/Υ µπορεί να χρησιµοποιηθεί ως συµπλήρωµα 
ή ως υποκατάστατο συστηµάτων µοντελοποίησης για τα οποία δεν είναι δυνατή η εξαγωγή αναλυτικών 
λύσεων κλειστού τύπου [18]. Σε όλους τους διαφορετικούς τύπους υπολογιστικής µοντελοποίησης που 
χρησιµοποιούνται, το κοινό στοιχείο είναι η προσπάθεια γένεσης ενός δείγµατος από αντιπροσωπευτικά 
σενάρια για ένα µοντέλο, στο οποίο είναι αδύνατη η πλήρης απαρίθµηση όλων των πιθανών 
καταστάσεων που ενδέχεται να προκύψουν. 
Ένα από τα βασικά χαρακτηριστικά της προσοµοίωσης µε H/Y είναι η ικανότητα µελέτης 
µακροσκοπικών συστηµάτων µέσω της ενσωµάτωσης µικροσκοπικών µοντέλων. Το µικροσκοπικό 
µοντέλο καθορίζεται µε βάση τη µοριακή δοµή και τις αλληλεπιδράσεις ανάµεσα στα µόρια. Τα 
αποτελέσµατα των προσοµοιώσεων συγκρίνονται µε τις αναλυτικές προβλέψεις και τα πειραµατικά 
δεδοµένα, µε σκοπό την εξέταση της ακρίβειας του µοντέλου. Για αυτό το λόγο, οι υπολογιστικές 
προσοµοιώσεις µπορούν, εφόσον έχουν εφαρµοστεί σωστά, να δώσουν µία ικανοποιητική εικόνα για ένα 
φαινόµενο ή µία κατάσταση, πολύ κοντά στη θεωρητική περιγραφή. Βέβαια, είναι σηµαντικό εδώ να 
ληφθεί υπόψη το γεγονός ότι η προσπάθεια για πρόβλεψη των ιδιοτήτων ενός ή περισσότερων υλικών 
µέσω προσοµοίωσης µε Η/Υ µπορεί να υπόκειται σε περιορισµούς που σχετίζονται µε χαρακτηριστικά 
του εκάστοτε Η/Υ, όπως η ταχύτητα και η µνήµη του επεξεργαστή, αλλά και η ακρίβεια του 
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υπολογιστικού κώδικα που θα χρησιµοποιηθεί για την προσοµοίωση [18]. Συγκεκριµένα, όσο ταχύτερο 
είναι το υπολογιστικό σύστηµα, τόσο πιο γρήγορα µπορεί να λάβει χώρα µία υπολογιστική 
µοντελοποίηση. Επίσης, όσο υψηλότερη είναι η υπολογιστική ισχύς τόσο το πλήθος των απαιτούµενων 
προσεγγίσεων τείνει να µειωθεί, µε αποτέλεσµα την εξαγωγή ακριβέστερων αποτελεσµάτων. Ειδικά στην 
περίπτωση κατά την οποία χρησιµοποιούνται περισσότεροι από ένας Η/Υ σε συστοιχία, ο φόρτος 
εργασίας που πρέπει να αναληφθεί διαµοιράζεται εξίσου σε όλους τους Η/Υ, µε τη συνολική 
υπολογιστική ισχύ να είναι κάτι παραπάνω από επαρκής προκειµένου για την ανάλυση και µελέτη 
πολύπλοκων συστηµάτων που, υπό άλλες συνθήκες, θα ήταν πολύ πιο δύσκολο να προσοµοιωθούν 
ικανοποιητικά. 
Για την απεικόνιση, την περιγραφή και τον υπολογισµό της δοµής ή των ιδιοτήτων ενός ή 
περισσότερων µορίων, µπορεί να πραγµατοποιηθεί µία σειρά από διαδικασίες που εµπίπτουν στη γενική 
κατηγορία της µοριακής µοντελοποίησης (Molecular Modeling) ή µοριακής προσοµοίωσης (Molecular 
Simulation). Η πλήρης ανάλυση και εξαγωγή συµπερασµάτων για οποιοδήποτε µελετώµενο φαινόµενο, 
καθώς επίσης και για την εξέλιξή του, είναι συνήθως αποτέλεσµα της συνδυασµένης εφαρµογής των 
πειραµάτων σε εργαστηριακό περιβάλλον και της µοριακής µοντελοποίησης. Η µοντελοποίηση µπορεί 
να υποδείξει, να αποδεχτεί, να αµφισβητήσει ή να απορρίψει πιθανά µοντέλα που περιγράφουν τις 
φυσικές διεργασίες που λαµβάνουν χώρα σε µοριακό επίπεδο, καθώς επίσης και να εξηγήσει και τους 
εσωτερικούς µηχανισµούς που διέπουν, σε ατοµικό επίπεδο, αυτές τις διεργασίες. Αυτό σηµαίνει ότι η 
προσοµοίωση συµβάλλει στην καλύτερη κατανόηση των µηχανισµών που λαµβάνουν χώρα όσο 
εξελίσσεται το πείραµα, καθώς επίσης και στον καθορισµό των συνθηκών κάτω από τις οποίες λαµβάνει 
χώρα η πειραµατική διαδικασία. 
Οι µέθοδοι προσοµοίωσης που χρησιµοποιούνται για διάφορες εφαρµογές και µελέτες φυσικών 
διεργασιών µπορούν να απευθύνονται είτε σε µακροσκοπικό είτε σε µικροσκοπικό επίπεδο. Οι 
µακροσκοπικές προσοµοιώσεις µπορούν να προσεγγίσουν αρκετά ικανοποιητικά τις εκάστοτε 
πειραµατικές συνθήκες, όσον αφορά το σύνολό τους, όµως οι µικροσκοπικές προσοµοιώσεις µπορούν να 
παραγάγουν πολύ πιο ικανοποιητικά και ακριβή αποτελέσµατα. Κάτι τέτοιο επιβεβαιώνεται στην 
περίπτωση των µοριακών προσοµοιώσεων, καθώς ασχολούνται µε τη µελέτη της συµπεριφοράς της ύλης 
σε µοριακό και ατοµικό – άρα µικροσκοπικό –  επίπεδο. Η παραπάνω πρόταση δικαιολογεί την ολοένα 
και αυξανόµενη τάση µελέτης και προσοµοίωσης διαφόρων φυσικών ή χηµικών διεργασιών µέσω 
µοριακής προσοµοίωσης. Μάλιστα, αυτού του είδους η µελέτη πετυχαίνει την καλύτερη κατανόηση και 
αιτιολόγηση των εξαχθέντων αποτελεσµάτων, σε µακροµοριακό επίπεδο. 
Οι κυριότερες µέθοδοι µοριακής προσοµοίωσης που έχουν αναπτυχθεί σηµαντικά και 
χρησιµοποιούνται σε ένα µεγάλο εύρος εφαρµογών είναι οι ακόλουθες τρεις: 
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• Μοριακή Μηχανική (Molecular Mechanics – MM). 
• Προσοµοίωση Monte Carlo (Monte Carlo Simulation – MC). 
• Μοριακή Δυναµική (Molecular Dynamics – MD). 
Κάθε µία από αυτές τις µεθόδους χρησιµοποιείται κατά κόρον για να επιτελέσει διαφορετικούς 
σκοπούς και να παράσχει πληροφορίες για διαφορετικά στοιχεία που αφορούν το σύστηµα. Ο παρακάτω 
Πίνακας 3.1. συνοψίζει χαρακτηριστικά τα κυριότερα στοιχεία που αφορούν την κάθε µία από τις τρεις 
προαναφερθείσες µεθόδους προσοµοίωσης: 
Μέθοδος Σύνολα εφαρµογής µεθόδου Αποτελέσµατα µεθόδου 
Μοριακή Μηχανική (MM) Μεµονωµένα µόρια ή µικρά 
µοριακά συστήµατα (οργανικά 
µόρια) 
Βελτιστοποίηση γεωµετρίας 
Ελαχιστοποίηση ενέργειας 
Δυνατότητα χαρτογράφησης δυναµικού 
Monte Carlo (MC) Μεγάλος αριθµός ατόµων ή 
µορίων (κράµατα, υγρά, αέρια) 
Προσδιορισµός θερµοδυναµικών 
ιδιοτήτων και κίνησης σωµατιδίων 
Μοριακή Δυναµική (MD) Μεγάλος αριθµός ατόµων ή 
µορίων (ανόργανα και οργανικά 
µόρια, όλες οι καταστάσεις της 
ύλης: στερεά / υγρή / αέρια) 
Προσδιορισµός θερµοδυναµικών 
ιδιοτήτων και κίνησης σωµατιδίων, 
καθώς επίσης και τη δυναµική 
µεταβολή των ιδιοτήτων 
 
Η κύρια µέθοδος προσοµοίωσης που θα µας απασχολήσει κατά τη διάρκεια της µελέτης µας είναι η 
Μοριακή Δυναµική. Παρ’όλα αυτά, αξίζει εδώ να κάνουµε µία συνοπτική παρουσίαση των άλλων δύο 
µεθόδων προσοµοίωσης και των εφαρµογών στις οποίες χρησιµοποιούνται. 
 
3.2.2. Μοριακή Μηχανική (Molecular Mechanics – MM) 
 
Ως Μοριακή Μηχανική ορίζεται εκείνη η υπολογιστική µέθοδος που χειρίζεται τα άτοµα των µορίων 
ως σύνολα αλληλεπιδρώµενων µαζών. Η µοντελοποίηση των µοριακών συστηµάτων, µε χρήση της 
Μοριακής Μηχανικής, γίνεται µε χρήση εξισώσεων και παραδοχών της κλασικής µηχανικής. Σε όλα τα 
συστήµατα που µοντελοποιούνται µε χρήση της Μοριακής Μηχανικής, η ενέργεια δυναµικού 
υπολογίζεται µε χρήση δυναµικών πεδίων (force fields), τα οποία αναφέρονται στη µορφή και τις 
παραµέτρους του συνόλου των µαθηµατικών εξισώσεων που υπολογίζουν την ενέργεια δυναµικού. Πιο 
συγκεκριµένα, ένα δυναµικό πεδίο περιλαµβάνει µαθηµατικές συναρτήσεις των ατοµικών 
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συντεταγµένων ή άλλων δοµικών παραµέτρων, µέσω των οποίων µπορούν οι αλληλεπιδράσεις µεταξύ 
των ατόµων να περιγραφούν αναλυτικότερα.  Όπως φαίνεται και στο ακόλουθο Σχήµα 3.1., τα δυναµικά 
πεδία µπορούν να χρησιµοποιηθούν για την ελαχιστοποίηση της ενέργειας έκτασης δεσµού ενός µορίου: 
 
 
Σχήµα 3.1. Χρήση δυναµικού πεδίου για την ελάττωση της ενέργειας έκτασης του δεσµού που συνδέει τις 
δύο ρίζες CH3 – CH3 σε ένα µόριο αιθανίου (C2H6). 
 
Τα βασικά χαρακτηριστικά των προσοµοιώσεων µε χρήση της Μοριακής Μηχανικής είναι τα εξής: 
• Κάθε άτοµο προσοµοιώνεται σαν ένα µοναδικό σωµατίδιο. Πιο συγκεκριµένα, τα φορτία του πυρήνα 
και των ηλεκτρονίων στο άτοµο δε διαχωρίζονται, αλλά δίνουν ένα συνιστάµενο χαρακτήρα 
σηµειακού ηλεκτρικού φορτίου στο άτοµο, µε την τιµή του φορτίου να είναι το άθροισµα όλων των 
επιµέρους φορτίων (µηδέν για ουδέτερα άτοµα, µη µηδενικό για ιόντα). 
• Για κάθε άτοµο-σωµατίδιο ορίζεται µία ακτίνα (τυπικά η ακτίνα Van Der Waals), µία πολικότητα και 
ένα συνεχές καθαρό φορτίο, το οποίο υπολογίζεται είτε πειραµατικά είτε µέσω κβαντικών 
υπολογισµών. 
• Η αλληλεπίδραση µεταξύ των ατόµων εκφράζεται µε δυνάµεις µεταξύ δέσµιων ατόµων που 
περιγράφονται µέσω αρµονικών ή πιο περίπλοκων συναρτήσεων, καθώς και µε ηλεκτροστατικές 
δυνάµεις και δυνάµεις Van Der Waals µεταξύ µη-δέσµιων ατόµων. 
• Οι αλληλεπιδράσεις µέσω δεσµών λαµβάνονται υπόψη ως «ελατήρια», για τα οποία η απόσταση 
ισορροπίας είναι ίση µε το πειραµατικό ή το υπολογισµένο µήκος δεσµού. 
Η µέθοδος της Μοριακής Μηχανικής είναι ίσως η απλούστερη µέθοδος µοριακής προσοµοίωσης όσον 
αφορά την εφαρµογή της, καθώς έχει ως σκοπό την ελαχιστοποίηση της ενέργειας του µορίου ως προς 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  124	  
	  
όλους τους µικροσκοπικούς βαθµούς ελευθερίας του. Στα πλαίσια αυτής της µεθόδου, ένα ή περισσότερα 
µόρια τοποθετούνται µέσα στον κρύσταλλο, ενώ ελαχιστοποιείται η συνολική ενέργεια ελαχιστοποιείται 
ως προς τις θέσεις, τους προσανατολισµούς, τα µήκη και τις γωνίες δεσµών και περιστροφής των µορίων, 
αλλά και ως προς τις θέσεις των επιµέρους ατόµων από τα οποία απαρτίζονται τα µόρια. Οι Press et al. 
[106] προτείνουν µία σειρά από µεθόδους µε τη βοήθεια των οποίων µπορεί να ελαχιστοποιηθεί η 
ενέργεια στα πλαίσια µιας προσοµοίωσης ΜΜ. Η ανάλυση των πιθανών τρόπων ελαχιστοποίησης 
εκτείνεται πέραν των ορίων της παρούσας µελέτης µας. Μπορούµε όµως να αναφέρουµε συνοπτικά ότι η 
µόνη συνιστώσα της ελεύθερης ενέργειας Gibbs που λαµβάνεται υπόψη κατά την ελαχιστοποίηση της 
ενέργειας είναι αυτή της ενθαλπίας, την οποία και αναπαριστά το δυναµικό πεδίο. Παρ’όλα αυτά, η 
ανάλυση ισορροπίας µεταξύ διαφορετικών καταστάσεων απαιτεί επίσης να περιλαµβάνεται και η 
διαµορφωτική εντροπία (conformational entropy), µε τον υπόψη όρο να αφορά την εντροπία που 
σχετίζεται µε τη φυσική διευθέτηση των µονοµερών µέσα σε µία πολυµερική αλυσίδα. Πάντως, η 
συµπερίληψη της διαµορφωτικής εντροπίας στην ελαχιστοποίηση της ενέργειας είναι ένα φαινόµενο 
σπάνιο µολονότι εφικτό. 
 
3.2.3. Προσοµοίωση Monte Carlo (Monte Carlo Simulation, MC) 
 
Ο όρος προσοµοίωση Monte-Carlo αναφέρεται σε µία σειρά από υπολογιστικούς αλγορίθµους που 
βασίζονται πάνω σε επαναλαµβανόµενη και τυχαία δειγµατοληψία για τον υπολογισµό των επιθυµητών 
αποτελεσµάτων. Οι επιµέρους µέθοδοι που εµπίπτουν στη συγκεκριµένη κατηγορία χρησιµοποιούνται 
συχνά σε υπολογιστικές προσοµοιώσεις φυσικών και µαθηµατικών συστηµάτων, εφαρµόζονται 
ικανοποιητικά µε χρήση πακέτων λογισµικού Η/Υ και τείνουν να χρησιµοποιηθούν όταν είναι αδύνατος 
ο υπολογισµός ακριβών αποτελεσµάτων µε χρήση αιτιοκρατικών (ντετερµινιστικών) αλγορίθµων. 
Η προσοµοίωση Monte Carlo είναι χρήσιµη ειδικά για την προσοµοίωση συστηµάτων µε πολλούς 
συζευγµένους βαθµούς ελευθερίας, όπως συµβαίνει µε υγρά, ανοµοιογενή υλικά, ισχυρά συζευγµένα 
στερεά και κυτταρικές δοµές. Χρησιµοποιούνται για τη µοντελοποίηση φαινοµένων για τα οποία η 
αβεβαιότητα στα δεδοµένα εισόδου είναι υψηλή, όπως π.χ. στην περίπτωση υπολογισµού του ρίσκου σε 
οικονοµικές και επενδυτικές εφαρµογές. Χρησιµοποιούνται επίσης έντονα στα µαθηµατικά, µε ένα 
χαρακτηριστικό παράδειγµα να αποτελεί την αξιολόγηση πολυδιάστατων ορισµένων ολοκληρωµάτων µε 
περίπλοκες συνοριακές συνθήκες. Τέλος, σε εφαρµογές εξερεύνησης του διαστήµατος ή κοιτασµάτων 
πετρελαίου, η χρήση της µεθόδου Monte Carlo συµβάλλει αποτελεσµατικά στην επίτευξη των στόχων 
που τίθενται. 
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Η µέθοδος Monte Carlo θεσπίστηκε κατά τη δεκαετία του 1940 από τους Von Neumann, Ulam και 
Metropolis, στα πλαίσια εργασιών τους στο Εθνικό Εργαστήριο των Los Alamos (ΗΠΑ) για την 
κατασκευή πυρηνικών όπλων. Έλαβε την ονοµασία της από το καζίνο του Monte Carlo (Μονακό), 
µαρτυρώντας µε αυτό τον τρόπο ότι η µέθοδος χρησιµοποιεί τυχαία δεδοµένα και αριθµούς, εποµένως 
µπορεί να αντιµετωπιστεί σαν ένα παιχνίδι τύχης. Γι’αυτό το λόγο η µέθοδος αυτή κατατάσσεται στις 
στοχαστικές (stochastic methods). 
Η γενική διαδικασία που ακολουθείται για την πραγµατοποίηση της µεθόδου Monte Carlo απαρτίζεται 
από 4 σηµεία-βήµατα: 
Βήµα 1ο: Ορισµός ενός πεδίου πιθανών δεδοµένων εισόδου. 
Βήµα 2ο: Τυχαία γένεση νέων δεδοµένων εισόδου µέσω ορισµού πιθανοτήτων για κάθε ένα από αυτά, 
εντός του πεδίου που καθορίστηκε στο 1ο Βήµα. 
Βήµα 3ο: Διενέργεια αιτιοκρατικού υπολογισµού στα δεδοµένα εισόδου. 
Βήµα 4ο: Συγκέντρωση όλων των επιµέρους αποτελεσµάτων, µε σκοπό την εξαγωγή ενός τελικού 
συµπεράσµατος. 
Η θέσπιση της µεθόδου Monte Carlo ως εναλλακτικής της Μοριακής Μηχανικής προέκυψε λόγω της 
ανάγκης προσδιορισµού ενός ολικού ελαχίστου στην τιµή της ενέργειας των δεσµών µεταξύ ατόµων. 
Πράγµατι, η µέθοδος Monte Carlo αποσκοπεί στη στοχαστική διερεύνηση της επιφανειακής δυναµικής 
ενέργειας, µέσω τυχαίας τροποποίησης της διάταξης του µοριακού συστήµατος. Πιο συγκεκριµένα, η 
ενέργεια κάθε διάταξης συγκρίνεται µε την ενέργεια της προηγούµενης. Εάν αυτή είναι χαµηλότερη, τότε 
γίνεται αποδεκτή ως ενέργεια της τρέχουσας διάταξης, µε δεδοµένο ότι αποσκοπούµε στη συνεχή µείωση 
της επιφανειακής ενέργειας, µέχρι να φτάσουµε τελικά στην ελαχιστοποίησή της. Εάν αυτή είναι 
υψηλότερη, µην ικανοποιώντας εποµένως την απαίτηση για ελαχιστοποίηση της ενέργειας, επιλέγεται 
τυχαία µια άλλη διάταξη.  
Η µέθοδος Monte Carlo έχει ένα σηµαντικό πλεονέκτηµα, το οποίο αφορά τη δυνατότητα υπέρβασης 
πολλών ενεργειακών φραγµάτων από τη στοχαστική διερεύνηση. Μπορεί επίσης, µεταξύ άλλων, να 
χρησιµοποιηθεί για τον υπολογισµό του ολοκληρώµατος απεικονίσεων (configurational integral) για ένα 
µόριο, µία διαδικασία που θα αποβεί χρήσιµη στην προσπάθεια προσοµοίωσης και υπολογισµούς της 
θερµοδυναµικής της ρόφησης. Η µέθοδος αυτή αποτελεί ένα πολύ ισχυρό εργαλείο στα χέρια ενός 
ερευνητή ή Μηχανικού, για τον υπολογισµό θερµοδυναµικών ιδιοτήτων σε κατάσταση ισορροπίας, 
καθώς οι κινήσεις µπορούν να σχεδιαστούν κατά τέτοιο τρόπο ώστε να επιτρέπουν αξιόπιστη και 
αποτελεσµατική δειγµατοληψία της επιθυµητής πυκνότητας πιθανότητας. Τέλος, αναφέρουµε ότι οι 
Zhigilei et al. [12] παρουσιάζουν την τεχνική άµεσης προσοµοίωσης Monte Carlo (Direct Simulation 
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Monte Carlo – DSMC) ως µία προτεινόµενη – και όχι απαραίτητα βέλτιστη – τεχνική περιγραφής της 
διαστολής της εξατµιζόµενης στήλης πλάσµατος µετά το πέρας της φωτοαποδόµησης µε Laser. 
Η ολοκλήρωση Monte Carlo βασίζεται πάνω στην ακόλουθη Εξίσωση (3.1), η οποία δίνει το 
ολοκλήρωµα των απεικονίσεων για ένα σύστηµα που περιγράφεται από ένα διάνυσµα N γενικευµένων 
συντεταγµένων q: 
( )exp NZ V q d q= −β⎡ ⎤⎣ ⎦∫  (3.1) 
όπου ( ) 1k T −ββ = , T η θερµοκρασία του όγκου προσοµοίωσης και Nd q ένας στοιχειώδης όγκος στο 
χώρο των απεικονίσεων, ο οποίος περιέχει την Ιακωβιανή (Jacobian) του µετασχηµατισµού από τις 
καρτεσιανές στις γενικές συντεταγµένες. 
Επιλέγουµε αρχικά µία τυχαία απεικόνιση q και στη συνέχεια υπολογίζουµε τη δυναµική ενέργεια που 
αντιστοιχεί στην απεικόνιση αυτή. Αµέσως µετά υπολογίζουµε τον παράγοντα Boltzmann kβ και την 
ποσότητα β. Η διαδικασία επαναλαµβάνεται TN  φορές, όπου TN  ο αριθµός των δοκιµών που 
διεξάγονται κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης. Τελικά, µία εκτιµώµενη τιµή για το ολοκλήρωµα 
απεικόνισης µπορεί να δοθεί µέσω της παρακάτω σχέσης (3.2): 
( )
1
exp
TN
i
iT
Z V q
N =
Ω= −β⎡ ⎤⎣ ⎦∑  (3.2) 
µε το συνολικό όγκο του χώρου απεικονίσεων, Ω, να δίνεται από την παρακάτω σχέση: 
Nd qΩ = ∫  (3.3) 
Έχοντας τώρα υπολογίσει το ολοκλήρωµα απεικόνισης Z από τη Σχέση (3.2), µπορούµε πλέον να 
υπολογίσουµε το συντελεστή Henry, ο οποίος αντιπροσωπεύει την κλίση της καµπύλης ισόθερµης 
ρόφησης στο όριο των µηδενικών πιέσεων: 
S
H ig
S
M ZK
RT Z
=
ρ
 (3.4) 
Η µέθοδος Monte Carlo πλεονεκτεί σηµαντικά έναντι των παραδοσιακών τεχνικών ολοκλήρωσης, 
όσον αφορά τον υπολογισµό του ολοκληρώµατος απεικόνισης. Όµως, δεν µπορεί να δώσει ακριβή και 
αξιόπιστα αποτελέσµατα όταν ο αριθµός βαθµών ελευθερίας είναι µεγαλύτερος του 10. Κάτι τέτοιο 
συµβαίνει επειδή, όταν σε ένα σύστηµα ο αριθµός βαθµών ελευθερίας είναι πολύ µεγάλος, τυχαία 
δηµιουργηµένες απεικονίσεις είναι εξαιρετικά πιθανό να αλληλοεπικαλυφθούν µε τα όρια του 
κρυστάλλου. Κατά συνέπεια, η τιµή του παράγοντα Boltzmann γίνεται πολύ µικρή σε µία τέτοια 
περίπτωση, µε αποτέλεσµα να καθίσταται αναποτελεσµατικός ο υπολογισµός του Z και να αυξάνονται 
σηµαντικά οι χρόνοι υπολογισµού που απαιτούνται, ώστε η προσοµοίωση να φτάσει τις απεικονίσεις 
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χαµηλής ενέργειας, των οποίων η συνεισφορά στο ολοκλήρωµα απεικόνισης είναι σηµαντική. Για τον 
υπολογισµό τέτοιων ολοκληρωµάτων, καλύτερα αποτελέσµατα δίνει η χρήση µεροληπτικών τεχνικών 
(biased techniques), για τις οποίες δίνονται µεταξύ άλλων πληροφορίες στη βιβλιογραφία [107]-[110]. 
Μέσω των τεχνικών αυτών µπορούν να δηµιουργηθούν απεικονίσεις που έχουν τη δυνατότητα 
επιλεκτικής δειγµατοληψίας των περιοχών του χώρου των απεικονίσεων που συνεισφέρουν στο 
ολοκλήρωµα Z. 
Στη Στατιστική Μηχανική, οι µακροσκοπικές ιδιότητες προσδιορίζονται ως µέσες τιµές ποσοτήτων 
που χαρακτηρίζουν τις µοριακές απεικονίσεις, ως προς µία κατανοµή πιθανοτήτων των απεικονίσεων που 
υπαγορεύονται από τους εξωτερικούς περιορισµούς που επιβάλλει το κάθε σύστηµα (κατανοµή 
στατιστικού συνόλου ισορροπίας). Ο υπολογισµός αυτών των µέσων τιµών µπορεί να γίνει µε τη βοήθεια 
ενός αλγορίθµου Monte Carlo, ο οποίος δηµιουργεί µία ακολουθία απεικονίσεων ασυµπτωτικής 
δειγµατοληψίας της επιθυµούµενης κατανοµής πιθανοτήτων και τον οποίο έχουν προτείνει οι Metropolis 
et al. στη βιβλιογραφία [111]. Το τελικό αποτέλεσµα του αλγόριθµου Metropolis, το οποίο επιτυγχάνεται 
έπειτα από εκτενή επαναληπτική διαδικασία, εξασφαλίζει ότι οι απεικονίσεις που χρησιµοποιούνται για 
τον υπολογισµό µέσων όρων είναι κατανεµηµένες σύµφωνα µε το κανονικό στατιστικό σύνολο. Με άλλα 
λόγια, ο συγκεκριµένος αλγόριθµος πραγµατοποιεί δειγµατοληψία των απεικονίσεων σύµφωνα µε µία 
προδιαγεγραµµένη κατανοµή, αυτή του κανονικού στατιστικού συνόλου. Οι µέσοι όροι που εξάγονται 
κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης είναι ισοδύναµη µε τους µέσους όρους στατιστικού συνόλου 
(ensemble averages). Η αναλυτική διατύπωση και εφαρµογή του αλγορίθµου περιγράφεται στη 
βιβλιογραφία [111] και η εκτενής αναφορά µας σε αυτή εκτείνεται έξω από τα όρια της παρούσας 
µελέτης µας.  
 
 
3.3. Η µέθοδος της Μοριακής Δυναµικής (Molecular Dynamics – MD): Αρχές και 
εφαρµογές 
 
3.3.1. Εισαγωγή - Ορισµός 
 
Η θέσπιση και η ανάπτυξη της µεθόδου της Μοριακής Δυναµικής (Molecular Dynamics – MD) 
άρχισαν να λαµβάνουν χώρα λόγω της ανάγκης να συµπεριλαµβάνεται η µεταβλητή του χρόνου στην 
εξέλιξη ενός υπό εξέταση συστήµατος. Πράγµατι, έχει πολύ µεγάλη σηµασία ο εκάστοτε ερευνητής να 
µπορεί να παρατηρήσει όλες τις µεταβολές που µπορεί να πραγµατοποιούνται σε ένα σύστηµα καθώς 
περνάει ο χρόνος. Μέχρι το 1956, οπότε και αναπτύχθηκε αρχικά η µέθοδος από τους Adler και 
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Wainwright [112], οι έως τότε ανεπτυγµένες µέθοδοι υπολογιστικής προσοµοίωσης αδυνατούσαν να 
δώσουν απευθείας πληροφορίες για τη δυναµική κατάσταση των συστηµάτων, λόγω της µη 
συµπερίληψης του χρόνου στην εξέλιξη του συστήµατος.  
Η µέθοδος MD ανήκει στις αιτιοκρατικές (ντετερµινιστικές) µεθόδους προσοµοίωσης, σε αντίθεση µε 
τις στοχαστικές µεθόδους, των οποίων βασικός εκπρόσωπος είναι η µέθοδος Monte Carlo. Πρόκειται για 
µία ολοένα και περισσότερο χρησιµοποιούµενη προσέγγιση µέσω της οποίας προσοµοιώνονται οι 
πραγµατικοί µηχανισµοί συµπεριφοράς των υλικών, όπως προκύπτουν λόγω αλληλεπιδράσεων στο 
θεµελιώδες µοριακό επίπεδο. Πρόκειται για µία µέθοδο που µπορεί να παρουσιάσει µε ιδιαίτερα υψηλή 
αξιοπιστία τα διάφορα δεδοµένα, προσεγγίζοντας εξαιρετικά την πραγµατικότητα, ενώ ταυτόχρονα 
µπορεί να βελτιώσει σηµαντικά της υπολογιστικές δυνατότητες του πακέτου προσοµοίωσης που 
χρησιµοποιείται στην κάθε περίπτωση [12][18][105][113]-[115][Ε1]. Μάλιστα, η συγκεκριµένη µέθοδος 
έχει αναπτυχθεί σε πολύ µεγάλο βαθµό τα τελευταία χρόνια, ειδικά στον τοµέα της αλληλεπίδρασης 
Laser-υλικών [12][16] και της φωτοαποδόµησης µε Laser βραχέων παλµών [2][3][19] και υπερβραχέων 
παλµών [3][5][7][8][12][15][28][117]. Αποτελεί επίσης σηµαντικό εργαλείο για τη µελέτη της 
διαδικασίας σχηµατισµού υλικών και προσδιορισµού των ιδιοτήτων τους, καθώς επίσης και για τη 
µελέτη προβληµάτων µετάδοσης ενέργειας [118]-[121] στα οποία η χρήση της Μοριακής Μηχανικής ή 
της µεθόδου Monte Carlo κρίνεται ανεπαρκής. Μάλιστα, η ανάπτυξη της µεθόδου MD σε βάρος των δύο 
προαναφερθεισών, οφείλεται επίσης σε µεγάλο βαθµό στη ραγδαία ανάπτυξη της υπολογιστικής ισχύος 
των σύγχρονων υπολογιστικών συστηµάτων. Επίσης, η µη ανάγκη για τη διατύπωση παραδοχών όσον 
αφορά το χαρακτήρα των υπό εξέταση διεργασιών, αποτελεί ένα σηµαντικό πλεονέκτηµα που κάνει τη 
µέθοδο MD ικανή να ανακαλύψει νέα φυσικά φαινόµενα και διεργασίες, απλά µε τη βοήθεια ενός 
υπολογιστικού πειράµατος. 
 Η Μοριακή Δυναµική ορίζεται ως µία τεχνική υπολογιστικής προσοµοίωσης που επιτρέπει την 
πρόβλεψη της χρονικής εξέλιξης ενός συστήµατος από σωµατίδια που αλληλεπιδρούν µεταξύ τους 
(άτοµα, µόρια, κόκκοι κλπ.) [12][114][115]. Πρόκειται για µία µέθοδο που συνδέει την υπολογιστική 
προσοµοίωση µε τη Στατιστική Μηχανική, µε σκοπό τον υπολογισµό των ιδιοτήτων ισορροπίας και 
µεταφοράς ενός κλασικού συστήµατος αποτελούµενου από πολλά σώµατα [18]. Οι ιδιότητες ισορροπίας 
περιλαµβάνουν την ενέργεια, τη θερµοκρασία και την πίεση ενός συστήµατος, ενώ οι ιδιότητες 
µεταφοράς περιλαµβάνουν το συντελεστή διάχυσης, τη διατµητική συνεκτικότητα (shear viscosity) και 
τη θερµική αγωγιµότητα ενός συστήµατος.  
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3.3.2. Ιστορική αναδροµή 
 
Όπως αναφέρθηκε παραπάνω, οι Adler και Wainwright ανέπτυξαν πρώτοι τη µέθοδο MD το 1956, 
ενώ µέχρι τα τέλη της δεκαετίας του 1950 συνέταξαν επαρκές βιβλιογραφικό υλικό ικανό να περιγράψει 
τις γενικές αρχές που χαρακτηρίζουν τη µέθοδο [112][116]. Η µέθοδος αυτή αναπτύχθηκε µε σκοπό την 
αριθµητική επίλυση των εξισώσεων κίνησης του Newton, για ένα σύστηµα N ατόµων τα οποία 
υποτίθεται ότι αλληλεπιδρούν µεταξύ τους µε κάποιο γνωστό δυναµικό. Οι µελέτες των Adler και 
Wainwright οδήγησαν στη διατύπωση και καθιέρωση νέων απόψεων µεγάλης σηµασίας για τον τρόπο µε 
τον οποίο συµπεριφέρονται τα απλά υγρά. 
Το 1964, ο Rahman διεξήγαγε την πρώτη προσοµοίωση MD σε ένα ρεαλιστικό σύστηµα, κάτι που 
αποτέλεσε το επόµενο µεγάλο βήµα για την καθιέρωση της µεθόδου αυτής ως κυρίαρχη για τη διεξαγωγή 
προσοµοιώσεων. Η προσοµοίωση αυτή, της οποίας η αναλυτική περιγραφή γίνεται από τον ίδιο στη 
βιβλιογραφία [122], χρησιµοποιεί εξισώσεις που εκφράζουν αρκετά ρεαλιστικά τις διαµοριακές δυνάµεις 
στο αργό (Ar), σε υγρή κατάσταση. Μία ακόµα ρεαλιστική προσοµοίωση MD σε υγρό έγινε από τους 
Rahman και Stillinger [123] το 1974, µε το υγρό αυτό να είναι το νερό (H2O). Η ολοένα και αυξανόµενη 
χρήση των ηλεκτρονικών υπολογιστών, ήδη από τα µέσα της δεκαετίας του 1970, επέτρεψε στους 
McCammon et al. [124] να προχωρήσουν στις προσοµοιώσεις MD για πρωτεΐνες, µε την εξοµοίωση του 
παρεµποδιστή της παγκρεατικής θρυψίνης (Bovine Pancreatic Trypsin Inhibitor, BPTI).  
Έως σήµερα, υπάρχουν διαθέσιµες πολυάριθµες µελέτες προσοµοίωσης MD για διαλύµατα 
πρωτεϊνών-DNA και συστηµάτων λιπιδίων, µεταλλάξεων σε µικροοργανισµούς (π.χ. ιός STMV – 
Satellite Tobacco Mosaic Virus, «δορυφορικός µωσαϊκός ιός καπνού») και θρεπτικά στοιχεία (π.χ. νόσος 
Gaucher, η οποία οφείλεται στη µετάλλαξη της πρωτεΐνης N370S), καθώς επίσης και για τη µελέτη της 
συµπεριφοράς των επιφανειών αλλά και των σωµατιδίων που τις απαρτίζουν, όταν έχει λάβει χώρα 
ακτινοβόληση των επιφανειών µε χρήση συνεχούς ή παλµικού Laser, ή ακόµα και φωτοαποδόµησή τους 
µε Laser (Laser Ablation). 
 
3.3.3. Χαρακτηριστικά και ανάλυση της µεθόδου MD 
 
Σε γενικές γραµµές, µία προσοµοίωση Μοριακής Δυναµικής, για ένα σύστηµα αποτελούµενο από 
πολλά σωµατίδια, µπορεί να λάβει χώρα σε τρία διακριτά βήµατα: 
• Βήµα 1ο: Καθορισµός των αρχικών θέσεων και της ορµής των σωµατιδίων του συστήµατος. Τα 
σωµατίδια αλληλεπιδρούν µεταξύ τους κάτω από ένα ενσωµατωµένο δυναµικό. Κατά συνέπεια, το 
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δυναµικό αυτό καθορίζει το βαθµό στον οποίο τα αποτελέσµατα της προσοµοίωσής µας αναπαριστούν 
το σύστηµα που µας ενδιαφέρει. 
• Βήµα 2ο: Εξέλιξη του συστήµατος µε βάση το δεύτερο νόµο του Newton, του οποίου η γενική µορφή 
παρουσιάζει τη δύναµη που ασκείται σε κάθε σωµατίδιο i ως ανάλογη της επιτάχυνσής του και της 
µάζας του, δηλαδή i i iF ma= . Από την οπτική σκοπιά, τα σωµατίδια κινούνται γύρω-γύρω στο κουτί 
προσοµοιώσεων, µε κάθε ένα από αυτά να ακολουθεί µια καθορισµένη διαδροµή στο χώρο. 
• Βήµα 3ο: Μέτρηση φυσικών ποσοτήτων συναρτήσει της θέσης και της ορµής των σωµατιδίων. 
Η διενέργεια µιας προσοµοίωσης MD απαιτεί τη συγκέντρωση γνώσεων που σχετίζονται µε τη 
δυναµική κατάσταση ενός συστήµατος, δηλαδή τον τρόπο µε τον οποίο αυτό εξελίσσεται στο πεδίο του 
χρόνου. Για αυτό το λόγο, είναι απαραίτητο ο ερευνητής να ακολουθήσει µία διαφορετική προσέγγιση 
από αυτή που χαρακτηρίζει άλλες µεθόδους υπολογιστικής προσοµοίωσης (π.χ. Monte Carlo ή Μοριακή 
Μηχανική), λαµβάνοντας υπόψη ως κυριότερο χαρακτηριστικό τη δυνατότητα αναπαράστασης της 
χρονικής εξέλιξης του συστήµατος, όσον αφορά την τελική επιλογή της προσέγγισης που θα 
χρησιµοποιηθεί. 
Αν επιθυµούµε να αναζητήσουµε µία µέθοδο προσοµοίωσης στην οποία η διαδικασία και τα 
αποτελέσµατα προσεγγίζουν βέλτιστα την πραγµατική πειραµατική διαδικασία, τότε η Μοριακή 
Δυναµική αντιστοιχεί καλύτερα σε αυτή την προσπάθεια βέλτιστης προσέγγισης. Η εξήγηση για την 
παραπάνω πρόταση είναι η εξής: 
 
• Περίπτωση Πειραµατικής Διαδικασίας 
Αρχικά προετοιµάζουµε το υλικό που θα µελετηθεί. Φέρουµε το δείγµα σε µία διάταξη συνδεδεµένη 
µε κάποιο όργανο µέτρησης, το οποίο µπορεί να µετρήσει αξιόπιστα το µέγεθος που µας ενδιαφέρει (π.χ. 
θερµόµετρο για τη θερµοκρασία). Πραγµατοποιούµε µέτρηση της ζητούµενης ιδιότητας για ένα 
συγκεκριµένο χρονικό διάστηµα, διαφορετικό κατά περίπτωση. Σε περίπτωση που αυτές οι µετρήσεις 
υπόκεινται σε στατιστικό θόρυβο (statistical noise), ένα συχνότατα εµφανιζόµενο φαινόµενο που αφορά 
την εµφάνιση εµβόλιµων µετρήσεων που δεν ακολουθούν ένα γενικό στατιστικό µοτίβο που 
χαρακτηρίζει την πλειονότητα των µετρήσεων, αυξάνουµε τον αριθµό των µετρήσεων και λαµβάνουµε 
το µέσον όρο αυτών ως προς το χρόνο. Με αυτό τον τρόπο η ακρίβεια των µετρήσεων αυξάνεται. 
• Περίπτωση προσοµοίωσης MD 
Οι ακολουθούµενες διαδικασίες στην προσοµοίωση MD και στην πραγµατική διαδικασία είναι 
ταυτόσηµες. Αρχικά προετοιµάζεται το υπό µελέτη δείγµα, µέσω της βέλτιστης και πλέον αξιόπιστης 
επιλογής του φυσικού συστήµατος που περιγράφεται. Επειδή, όπως αναφέρθηκε ήδη, η µέθοδος MD 
βασίζεται πάνω στην επίλυση των εξισώσεων του Newton, εάν έχουµε ένα σύστηµα που αποτελείται από 
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Ν σωµατίδια εφαρµόζουµε επαναληπτική επίλυση των εξισώσεων για όλα τα σωµατίδια του συστήµατος, 
µέχρις ότου να µην υπάρχει πλέον µεταβολή στις ιδιότητες του συστήµατος µε την πάροδο του χρόνου. Η 
λήψη των µετρήσεων λαµβάνεται από τη στιγµή που έχει επέλθει πλήρης ισορροπία στο σύστηµα. 
Στην πραγµατικότητα, πολλά από τα κοινά σφάλµατα που λαµβάνουν χώρα σε µία υπολογιστική 
µέθοδο έχουν χαρακτήρα παρόµοιο µε τα σφάλµατα που µπορούν να γίνουν και σε ένα πραγµατικό 
πείραµα. Για παράδειγµα, το δείγµα µπορεί να µην έχει προετοιµαστεί κατάλληλα, η χρονική περίοδος 
στην οποία λαµβάνει χώρα η ανάλυση µπορεί να είναι πολύ µικρή, κάποια από τις µεταβολές που 
γίνονται κατά τη διάρκεια της ανάλυσης να είναι µη αντιστρεπτή ή τελικά να µην έχει επιτευχθεί η 
µέτρηση του επιθυµητού µεγέθους. 
Συνοψίζοντας τα παραπάνω, αναφέρουµε ότι η βασική ιδέα που χαρακτηρίζει τη µέθοδο της 
Μοριακής Δυναµικής είναι η εξής: από τη στιγµή που κάθε υλικό ή ουσία σχηµατίζεται από 
στοιχειώδη σωµατίδια, τότε µπορούµε να χρησιµοποιήσουµε στατιστικές µεθόδους για τον καθορισµό 
των µακροσκοπικών φυσικών ιδιοτήτων των υλικών/ουσιών, εφόσον έχουµε καθορίσει τις βασικές 
δυναµικές παραµέτρους των σωµατιδίων από τα οποία αποτελούνται. 
Η ερµηνεία των στιγµιαίων µετρήσεων MD, όπως περιγράφηκαν στα πλαίσια του Βήµατος 3, υπό τη 
µορφή ιδιοτήτων ισορροπίας, γίνεται µέσω της εφαρµογής µεθόδων Στατιστικής Μηχανικής (statistical 
mechanics). Στη Στατιστική Μηχανική, µία µακροσκοπική ιδιότητα ενός συστήµατος αποτελεί το µέσο 
όρο αυτής της ιδιότητας σε όλες τις πιθανές κβαντικές καταστάσεις. Κάτι τέτοιο αναφέρεται µε τον όρο 
ολικός µέσος (ensemble average). Η ακολουθούµενη υπόθεση εργασίας αναφέρει ότι οι χρονικά 
σταθµισµένες ιδιότητες ενός πραγµατικού συστήµατος είναι ίσες µε τους ολικούς µέσους των ιδιοτήτων 
αυτών. Εποµένως, από τη λήψη του µέσου όρου όλων των µετρήσεων µέσα σε µία προσοµοίωση MD 
µπορούν να προκύψουν οι µακροσκοπικές ιδιότητες του συστήµατος. Επίσης, οι ιδιότητες µεταφοράς 
µπορούν να υπολογιστούν µέσα από τα δεδοµένα επειδή είναι διαθέσιµες οι πλήρεις διαδροµές των 
σωµατιδίων. Οι ιδιότητες αυτές ορίζονται υπό µορφή χρονοεξαρτώµενων συναρτήσεων συσχέτισης, σε 
ατοµικό επίπεδο. 
 Η µέθοδος MD επιτρέπει σε έναν ερευνητή να ακολουθήσει την εξέλιξη ενός συστήµατος N 
σωµατιδίων στο χρόνο, µέσω της επίλυσης ενός συνόλου από κλασικές εξισώσεις κίνησης για όλα τα 
σωµατίδια του συστήµατος. Εάν για κάθε σωµατίδιο i µέσα στο σύστηµα ορίσουµε ως iF
uur
το διάνυσµα 
της δύναµης που ασκείται στο σωµατίδιο, λόγω της αλληλεπίδρασής του µε άλλα σωµατίδια µέσα στο 
σύστηµα, im  τη µάζα του και ir
ur
 τη χωρική του θέση, τότε το σύνολο των εξισώσεων που θα πρέπει να 
επιλυθούν διατυπώνεται ως εξής:  
2
2 ,  1, 2,...,
i
i i
d rm F i N
dt
= =
ur uur
 (3.5) 
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Όσο για τη δύναµη που ασκείται στο i-οστό σωµατίδιο σε µία δεδοµένη χρονική στιγµή, αυτή µπορεί 
να ληφθεί από το δυναµικό διασωµατιδιακής αλληλεπίδρασης, ( )1 2 3, , ,..., NU r r r r
ur ur ur uur
, το οποίο είναι γενικώς 
µία συνάρτηση των θέσεων όλων των σωµατιδίων, όπως φαίνεται και από την παρακάτω σχέση: 
( )1 2 3, , ,...,i i NF U r r r r= −∇
uur uur ur ur ur uur
 (3.6) 
 
Αυτή η συνάρτηση δυναµικού είναι πολύ σηµαντικό να χρησιµοποιηθεί λόγω της ηλεκτρικής και 
ηλεκτροµαγνητικής φύσης των δυνάµεων. Μάλιστα, στις περισσότερες περιπτώσεις, λαµβάνεται υπόψη 
η αλληλεπίδραση µεταξύ δύο ή τριών σωµατιδίων και όχι περισσότερων. Εάν υπάρχουν στο σύστηµα 
περισσότερα από τρία σωµατίδια, είτε θα αµεληθεί η συνεισφορά τους είτε θα παρουσιαστούν υπό µορφή 
διορθωτικού συντελεστή στην εξίσωση δυναµικού. 
Όταν θα έχουν οριστεί οι αρχικές συνθήκες, δηλαδή οι αρχικές θέσεις και ταχύτητες όλων των 
σωµατιδίων του συστήµατος, καθώς επίσης και το δυναµικό αλληλεπίδρασης, οι εξισώσεις κίνησης (3.5) 
θα µπορούν να επιλυθούν µέσω ολοκλήρωσης, µε αποτέλεσµα να ληφθούν εντέλει η ταχύτητα και η 
µετατόπιση. Αν οι ολοκληρώσεις αυτές γίνουν για κάθε άτοµο και σε διάφορα χρονικά διαστήµατα σε 
σχέση µε µία αρχική κατάσταση, τότε µπορούµε να συγκεντρώσουµε µία σειρά από πληροφορίες, όπως η 
κίνηση του κάθε ατόµου αλλά και η χωρική και η χρονική εξέλιξη των δοµικών και θερµοδυναµικών 
µοτίβων του συστήµατος. Για παράδειγµα, µπορούν να εξαχθούν πληροφορίες για την ανάλυση της 
εξέλιξης των ελαττωµατικών δοµών ή των µετασχηµατισµών φάσης σε ατοµικό επίπεδο, καθώς επίσης 
και να συσχετιστούν µε τις µεταβολές θερµοκρασίας και πίεσης στο σύστηµα.  
Ο νόµος του Newton δεν µπορεί να δώσει επαρκή και ακριβή αποτέλεσµα όταν η γεωµετρία πάνω 
στην οποία θα εφαρµοστεί η µέθοδος MD είναι περίπλοκη. Ανάλογα µε τον τύπο µοριακού µοντέλου που 
χρησιµοποιείται, υπάρχει η δυνατότητα χρήσης µιας γενικευµένης εξίσωσης του Newton. Μια τέτοια 
εξίσωση µπορεί για παράδειγµα να χρησιµοποιηθεί στην περίπτωση χρήσης του µοντέλου στερεού 
σώµατος, όπου πρέπει να ληφθεί υπόψη η περιστροφή των µορίων γύρω από τη θέση ισορροπίας. Ακόµα 
όµως και σε αυτή την περίπτωση, το µοντέλο MD απαιτεί να δεχθεί ως µοναδική είσοδο τη συνάρτηση 
δυναµικού διασωµατιδιακής αλληλεπίδρασης, ( )1 2 3, , ,..., NU r r r r
ur ur ur uur
 [12]. Επίσης, ανεξάρτητα από την 
πολυπλοκότητα της κάθε εξίσωσης κίνησης, χρησιµοποιείται µία κοινή διαδικασία προσοµοίωσης, η 
οποία χαρακτηρίζεται από τα ακόλουθα στάδια: 
• Ολοκλήρωση της εξίσωσης κίνησης για κάθε µόριο (χρήση της Εξίσωσης 3.1 παραπάνω, ή της 
γενικευµένης εξίσωσης Newton). 
• Υπολογισµός των δυναµικών παραµέτρων. 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  133	  
	  
• Υπολογισµός των µέσων τιµών των δυναµικών παραµέτρων, µε τελικό σκοπό την εξαγωγή των 
µακροσκοπικών φυσικών ιδιοτήτων. 
Η µέθοδος της Μοριακής Δυναµικής, παρά τα αποδεδειγµένα πλεονεκτήµατά της στις διαδικασίες 
προσοµοίωσης, εµφανίζει δύο πολύ σηµαντικούς περιορισµούς. Αυτοί είναι οι ακόλουθοι: 
Περιορισµός 1ος: Ανάγκη για καθορισµό µιας όσο το δυνατόν ακριβέστερης σχέσης που περιγράφει το 
δυναµικό αλληλεπίδρασης. 
Περιορισµός 2ος: Περιορισµός στο µέγεθος των συστηµάτων που µπορούν να µελετηθούν. 
Ο πρώτος περιορισµός µπορεί να εκφραστεί µε τη βοήθεια διαφόρων εµπειρικών σχέσεων, όπως 
αυτής του δυναµικού Stillinger-Weber, για την οποία γίνεται λόγος στη βιβλιογραφία [125] και η οποία 
αναφέρεται στο πυρίτιο (Si). Οι εµπειρικές σχέσεις που χρησιµοποιούνται έχουν δοκιµαστεί και σε 
πειραµατικό επίπεδο, και µπορούν να περιγράψουν ικανοποιητικά τα περισσότερα υλικά που 
ενδιαφέρουν το Μηχανικό. 
O δεύτερος περιορισµός είναι και ο πιο σηµαντικός, και αφορά το µέγιστο αριθµό ατόµων ή µορίων που 
µπορεί να περιλαµβάνει ένα σύστηµα ώστε να προσοµοιωθεί επαρκώς. Στην περίπτωση των ρευστών, το 
υπό εξέταση σύστηµα µπορεί να περιλαµβάνει έως και 200.000 µόρια, ενώ ένα σύστηµα στερεών µπορεί 
να περιλαµβάνει έως και 10 µε 100 εκατοµµύρια άτοµα ώστε να γίνει εφικτή µία προσοµοίωση MD. 
Βέβαια, για το µέγιστο αριθµό ατόµων που µπορούν να προσοµοιωθούν σε ένα σύστηµα στερεών παίζει 
ρόλο και ο απαιτούµενος χρόνος προσοµοίωσης. Για παράδειγµα, η ανάγκη εξαγωγής στατιστικών 
στοιχείων για τα φωνόνια, για την ολοκλήρωση της οποίας απαιτείται ένα πολύ µεγάλο χρονικό 
διάστηµα, αυξάνει σηµαντικά τους χρόνους προσοµοίωσης σε ένα σύστηµα αποτελούµενο π.χ. από 
75 10⋅ άτοµα Si, διατεταγµένα σε έναν κύβο προσοµοίωσης µε ακµή 1000 Å. Στα παραπάνω θα πρέπει να 
ληφθεί υπόψη και η µέση ελεύθερη διαδροµή των φωνονίων (φορέων θερµότητας) στο Si, η οποία είναι, 
σύµφωνα µε τους Goodson και Ju [126], ίση µε 3000 Å, δηλαδή τρεις φορές την ακµή του κύβου 
προσοµοίωσης. 
Η µελέτη της µετάδοσης θερµότητας, η οποία αποτελεί σηµαντικό τµήµα της γενικότερης εξέτασης 
του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης µε χρήση Laser, µπορεί να γίνει µε χρήση δύο διαφορετικών 
προσεγγίσεων MD: της ισορροπίας (equilibrium approach) και της µη-ισορροπίας (nonequilibrium 
approach). Στα πλαίσια της προσέγγισης ισορροπίας, εισάγονται στο σύστηµα µικρές διακυµάνσεις της 
θερµοκρασίας, ώστε να δηµιουργούνται στιγµιαίες ροές ενέργειας. Παρά το γεγονός ότι, µετά την 
πάροδο κάποιου χρονικού διαστήµατος, η µέση τιµή της θερµικής ροής δεν υφίσταται πλέον (λόγω του 
στιγµιαίου χαρακτήρα της θερµικής ροής), η θερµική αγωγιµότητα του συστήµατος ως προς την 
επιβληθείσα διαταραχή µπορεί να υπολογιστεί από τη συνάρτηση Green-Kubo [127] για την 
αυτοσυσχέτιση της ροής θερµότητας. Η διαδικασία σύγκλισης είναι αργή, όµως εισάγονται κάποιες 
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συνοριακές περιοδικές συνθήκες που επιτρέπουν την εξέταση συστηµάτων οποιουδήποτε µεγέθους, 
ανεξάρτητα από τη µέση ελεύθερη διαδροµή των φωνονίων (κάτι που έρχεται σε αντίθεση µε την 
περίπτωση της µη-ισορροπίας, την οποία θα εξετάσουµε αµέσως παρακάτω). Όµως, είναι σηµαντικό η 
συγκεκριµένη διαδικασία MD να γίνεται µε πολλή προσοχή, επειδή το µοντέλο προσοµοίωσης είναι 
πεπερασµένο και, ως εκ τούτου, εγκυµονεί ο κίνδυνος εισροής πλασµατικών επιδράσεων µεγέθους που 
δεν έχουν σχέση µε το υπό εξέταση σύστηµα. 
Στην περίπτωση της προσέγγισης µη-ισορροπίας, επιβάλλεται κάποια διαφορά θερµοκρασίας ή ροή 
ενέργειας στο σύστηµα, µε αποτέλεσµα τη µεταβολή των δυναµικών χαρακτηριστικών των ατόµων σε 
τοπικές συνοριακές περιοχές [128]. Οι Zhigilei et al. [12] αναφέρουν ως πλεονέκτηµα του 
συγκεκριµένου τρόπου τη δυνατότητα ανάλυσης ταχέων διαδικασιών µη-ισορροπίας µε απεριόριστη 
ανάλυση ατοµικού επιπέδου, κάτι που επιτρέπει την εξαγωγή πλήρων πληροφοριών για τα φαινόµενα 
που ενδιαφέρουν το Μηχανικό στην εκάστοτε περίπτωση. Όµως, αυτός ο τρόπος προσοµοίωσης MD 
παρουσιάζει και ορισµένα µειονεκτήµατα: 
• Για τη σταθεροποίηση των θερµοκρασιών στα όρια της περιοχής προσοµοίωσης, θα πρέπει οι 
συνοριακές περιοχές να περιλαµβάνουν µεγάλο αριθµό ατόµων στο προς χρήση µοντέλο, µε 
αποτέλεσµα την αύξηση των απαιτήσεων σε όγκο εξισώσεων και υπολογιστική ισχύ. 
• Τα συστήµατα που µπορούν να προσοµοιωθούν είναι µικρότερα σε σχέση µε τη µέση ελεύθερη 
διαδροµή των φωνονίων, µε αποτέλεσµα το µέγιστο δυνατό µήκος κύµατος των φωνονίων να 
περιορίζεται. 
• Προκειµένου τα στατιστικά στοιχεία που αφορούν τη θερµοκρασία να συγκλίνουν σε µία σταθερή 
τιµή, απαιτείται µία πολύ υψηλή θερµοκρασιακή κλίση, κάτι που δυσκολεύει σηµαντικά τον 
καθορισµό της θερµικής αγωγιµότητας σε συνήθεις θερµοκρασίες.  
Η προσοµοίωση Μοριακής Δυναµικής βοηθά στον υπολογισµό χαρακτηριστικών όπως ο χρόνος 
χαλάρωσης, το φάσµα των φωνονίων και η ταχύτητα και πυκνότητα κάθε κατάστασης, µε γνωστές τη 
χρονική εξέλιξη τόσο της τροχιάς του κάθε ατόµου όσο και της ταχύτητάς τους. Αυτές οι πληροφορίες 
µπορούν να εισαχθούν στην εξίσωση Boltzmann, κάτι που µπορεί, µε τη βοήθεια και της µεθόδου MD, 
να οδηγήσει στην επίτευξη άµεσων αποτελεσµάτων όσον αφορά την αντιµετώπιση προβληµάτων 
µετάδοσης θερµότητας στο µέσο επίπεδο. Ταυτόχρονα, τα ελαττωµατικά επίπεδα αλληλεπίδρασης και ο 
µη αρµονικός διασκορπισµός µπορούν να µελετηθούν µε χρήση της Μοριακής Δυναµικής. Όµως, πρέπει 
να προσέξουµε ότι η χρήση της κλασικής MD περιορίζεται µόνο σε προβλήµατα υψηλών θερµοκρασιών, 
επειδή στην υπο-µέθοδο αυτή δεν περιλαµβάνονται αρχές κβαντικής στατιστικής, καθώς επίσης και ο 
µηχανισµός κβαντικού διασκορπισµού. Σηµειώνουµε εδώ ότι η κλασική MD χρησιµοποιείται για τη 
µελέτη συστηµάτων µε µεγάλο αριθµό σωµατιδίων, των οποίων οι πυρήνες κινούνται µε βάση τους 
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νόµους της Κλασικής Μηχανικής. Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι αµελούνται τυχόν κβαντικά φαινόµενα, µία 
προσέγγιση που µπορεί να εφαρµοστεί χωρίς προβλήµατα για πολλά χρησιµοποιούµενα υλικά. Όµως, τα 
κβαντικά φαινόµενα δεν µπορούν να αµεληθούν εάν έχουµε ελαφρά άτοµα ή µόρια (π.χ. He, H2, D2 όπου 
D το δευτέριο, υδρογόνο µε 1 πρωτόνιο και 1 νετρόνιο) που εκτελούν µεταφορική ή περιστροφική 
κίνηση, ή αν έχουµε οποιαδήποτε µόρια που εκτελούν δονητική κίνηση, κατά τέτοιον τρόπο ώστε
v Bh k T? .  
Έστω ότι ένα σύστηµα MD αποτελείται από Ν άτοµα. Θεωρούµε, στα πλαίσια της κλασικής 
Μοριακής Δυναµικής ανάλυσης, ότι αυτά τα άτοµα βρίσκονται µέσα σε ένα κυτίο όγκου ορθογωνίου 
παραλληλεπιπέδου, µε διαστάσεις xL , yL  και zL  στους τρεις άξονες x, y και z αντίστοιχα. Η πυκνότητα 
του συστήµατος, δηλαδή τα άτοµα ανά µονάδα όγκου, χαρακτηρίζονται προφανώς από τον αριθµό των 
ατόµων και τον όγκο του κυτίου. Το άπειρο σύστηµα προσοµοιώνεται µέσω των περιοδικών συνθηκών 
στα άκρα του κυτίου, οι οποίες εκφράζονται, για ένα τυχαίο µέγεθος Μ, µε τη βοήθεια της παρακάτω 
σχέσης: 
( ) ( )M x M x nL= +  (3.7) 
Όπου ( ) , ,, , ,  x y z x y zn n n n n= ∈Δ  και ( ), ,x y zL L L L= . Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι, κάθε φορά που ένα 
σωµατίδιο εξέρχεται από τη µία πλευρά του κυτίου, θεωρούµε ότι εισέρχεται από την αντίθετη µε την 
ίδια ταχύτητα, όπως φαίνεται και στο ακόλουθο Σχήµα 3.2.: 
 
 
Σχήµα 3.2. Σχηµατική αναπαράσταση της γενικής αρχής εφαρµογής των περιοδικών συνθηκών. Κατά 
την έξοδο ενός σωµατιδίου από τη µία πλευρά του κυτίου, το ίδιο αυτό σωµατίδιο εισέρχεται και πάλι στο 
κυτίο από την αντίθετη πλευρά και µε την ίδια ταχύτητα. 
 
Τα N σωµατίδια που περιλαµβάνονται στο σύστηµα εµφανίζουν µία συνολική δυναµική ενέργεια, για 
ένα κεντρικό και προσθετικό δυναµικό ζεύγους φ, ίση µε: 
( ) ( )1 2
1
, ,...,
N N
N ij i j
i j i
r r r r r
= >
ϕ = ϕ −∑∑  (3.8) 
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όπου ir  και jr  οι αντίστοιχες θέσεις των ατόµων i και j. Η χρήση των περιοδικών συνθηκών απαιτεί 
την εισαγωγή µίας εµβέλειας αλληλεπίδρασης του δυναµικού, ώστε να υπολογιστούν τόσο το δυναµικό 
ός και οι δυνάµεις. Η εµβέλεια αυτή ονοµάζεται ακτίνα αποκοπής, rο, και θα πρέπει να πληροί την 
ακόλουθη συνθήκη: 
( )min , ,
:  
2
x y z
o i
L L L
r r ≤  (3.9) 
ώστε να αποφευχθούν τυχόν αλληλεπιδράσεις µεταξύ των ατόµων i και j, όπως επίσης και µεταξύ του 
i και των περιοδικών ειδώλων του j. Η δύναµη που ασκείται στο άτοµο (ή σωµατίδιο) i από τα γειτονικά 
του είναι η εξής:  
 ( ) 0,   i ij ij
i j
F r r r
≠
= − ∀ϕ ≤∑  (3.10) 
Λαµβάνοντας υπόψη τα όρια της κλασικής προσέγγισης, δηλαδή θερµοκρασίες DEBYET >Θ  και 
χαρακτηριστικούς χρόνους εµφάνισης ενός φαινοµένου τουλάχιστον 10-16 sec, η εξίσωση κίνησης που θα 
χρησιµοποιηθεί είναι ουσιαστικά η βαθµωτή µορφή της Εξίσωσης 3.5: 
2
2
i
i i
rF m
t
∂=
∂
 (3.11) 
Από τα παραπάνω, καταλαβαίνουµε ότι για ένα σύστηµα που αποτελείται από έναν ορισµένο αριθµό 
ατόµων, θα πρέπει να ολοκληρώσουµε τριπλάσιες διαφορικές εξισώσεις και να έχουµε στη διάθεσή µας 
εξαπλάσιες αρχικές συνθήκες, όπως π.χ. οι θέσεις και οι ταχύτητες των ατόµων. Οι θέσεις που θα 
χρησιµοποιηθούν µπορεί να είναι κάλλιστα οι πλεγµατικές θέσεις των ατόµων, ενώ οι ταχύτητες 
εκλέγονται µε βάση την κατανοµή Maxwell-Boltzmann, ώστε να αντιστοιχούν πλήρως στη θερµοκρασία 
στην οποία επιθυµούµε να εκτελέσουµε τη διαδικασία προσοµοίωσης. Η σχέση που δίνει την κατανοµή 
Maxwell-Boltzmann, για ένα µονωµένο σύστηµα µε σταθερό αριθµό σωµατιδίων N, όγκο V και ποσό 
ενέργειας E, είναι η παρακάτω: 
( )
3
2 2
24
2 2B
m mN N
k T kT
⎛ ⎞ ⎛ ⎞υυ = π υ −⎜ ⎟ ⎜ ⎟π ⎝ ⎠⎝ ⎠
 (3.12), 
Όπου: 
• ( )N υ  ο αριθµός των σωµατιδίων µε ταχύτητα υ, 
• Ν ο συνολικός αριθµός των σωµατιδίων του δείγµατος, 
• m η µάζα του κάθε ατόµου, 
• kB η σταθερά του Boltzmann και 
• T η θερµοκρασία του δείγµατος. 
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Τέλος, σηµειώνουµε ότι υπάρχει η δυνατότητα αλληλεπίδρασης του συστήµατος µε το περιβάλλον, 
ώστε να διατηρείται σταθερή είτε η θερµοκρασία (κανονικό στατιστικό σύνολο, µε N, V, T σταθερά) είτε η 
πίεση (ισοβαρές στατιστικό σύνολο, µε N, P, H σταθερά, όπου Η η ενθαλπία). Μάλιστα, σηµειώνουµε εδώ 
ότι το κανονικό στατιστικό σύνολο προκύπτει από την επίλυση των κανονικών εξισώσεων Hamilton [3], 
οι οποίες, για την περίπτωση της κίνησης, διατυπώνονται ως εξής: 
{ }( ),  j j j j j i
j
r p p
F rU r
t m t
∂ ∂
= = = −∇
∂ ∂
ur uur uur uur ur ur
 (3.13) 
θεωρώντας ότι η Hamiltonian µιας διαρρύθµισης N κλασικών σωµατιδίων, µε δυναµικό { }( )iU rur  για 
το καθένα, δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
( ) ( )
2
1 1 1
1
,..., , ,..., ,...,
2
N
i
N N N
i i
pp p r r U r r
m=
= +∑H  (3.14) 
Στη σχέση (3.13), η δύναµη jj
p
F
t
∂
=
∂
uur
 που επιδρά πάνω στο άτοµο j υπολογίζεται λαµβάνοντας την 
κλίση του δυναµικού U ως προς τη συντεταγµένη jr . Οι εξισώσεις που περιγράφονται εν γένει από τη 
σχέση (3.13) δεν µπορούν να επιλυθούν αναλυτικά για µεγάλο αριθµό ατόµων N στο σύστηµα, αλλά θα 
πρέπει να χρησιµοποιηθούν αλγόριθµοι αριθµητικής / επαναληπτικής επίλυσης, οι οποίοι µεταξύ άλλων 
χρησιµοποιούνται για την επίλυση διαφορικών εξισώσεων πρώτης τάξης, όπως είναι οι Gauss, Runge-
Kutta και Verlet. 
 
3.4. Κατηγοριοποίηση των υπο-µεθόδων Μοριακής Δυναµικής και χαρακτηριστικά αυτών 
 
Η παρούσα Υποενότητα παρουσιάζει και αναλύει τα διάφορα είδη προσοµοιώσεων Μοριακής 
Δυναµικής, ανάλογα µε το χρησιµοποιούµενο γενικό τύπο MD αλλά και τον τύπο του δυναµικού 
αλληλεπίδρασης των ατόµων του υλικού. Είναι σηµαντικό να αναφέρουµε ότι η µέθοδος MD µπορεί να 
χωριστεί σε δύο µεγάλες κατηγορίες: την κλασική (classical) και την υβριδική (hybrid) Μοριακή 
Δυναµική. Ο παρακάτω Πίνακας 3.1. εµφανίζει, σε συνεπτυγµένη µορφή, τις υπο-µεθόδους στις οποίες 
µπορεί να κατηγοριοποιηθεί η Μοριακή Δυναµική, ενώ στη συνέχεια γίνεται µία εκτενής ανάλυσή τους, 
παραθέτοντας ταυτόχρονα και παραδείγµατα από µελέτες που τις έχουν χρησιµοποιήσει στο παρελθόν: 
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Πίνακας 3.1. Κατηγοριοποίηση των χρησιµοποιούµενων υπο-µεθόδων Μοριακής Δυναµικής (MD). 
 
3.4.1. Προσοµοιώσεις Κλασικής Μοριακής Δυναµικής 
 
Όπως αναφέρθηκε και σε παραπάνω Εδάφια, το βασικό χαρακτηριστικό της κλασικής MD είναι η 
χρήση εξισώσεων κλασικής µηχανικής για την περιγραφή και εξέταση των σωµατιδιακών συστηµάτων 
και αλληλεπιδράσεων. Ο διαχωρισµός σε επιµέρους είδη προσοµοιώσεων γίνεται εδώ µε βάση το υλικό 
στο οποίο πραγµατοποιείται η ανάλυση, καθώς επίσης και το είδος του δυναµικού που έχουµε επιλέξει 
προκειµένου να εκφραστεί η αλληλεπίδραση των σωµατιδίων στην αρχική τους κατάσταση. 
 
3.4.1.1. Έκφραση δυναµικού πολλών σωµατιδίων (Embedded Atom Method – EAM) 
 
Η ηµι-εµπειρική πολύ-σωµατιδιακή έκφραση EAM χρησιµοποιείται προκειµένου να υπολογιστεί η 
ολική ενέργεια ενός µεταλλικού συστήµατος. Η συγκεκριµένη προσοµοίωση κλασικής MD έχει αναλυθεί 
σε θεωρητικό και αριθµητικό επίπεδο από το Sonntag [3], ενώ ταυτόχρονα οι Nedialkov και Atanasov 
[128] διερεύνησαν, µε τη βοήθεια της κλασικής MD, τη φωτοαποδόµηση Fe λόγω της πρόσπτωσης 
femtosecond Laser παλµών, καθώς επίσης και τη βαθιά διάτρηση λόγω του Laser. Στη συγκεκριµένη 
µελέτη, ο παλµός Laser διαρκεί 0.1 ps και το µήκος κύµατός του είναι ίσο µε 800 nm. Η ίδια µελέτη 
αναφέρει χαρακτηριστικά ότι, στην περίπτωση της βαθιάς διάτρησης, η εξέλιξη της φωτοαποδόµησης 
πάνω στο υλικό διαφέρει σηµαντικά από ότι στην περίπτωση της ελεύθερης διαστολής. 
Με τη βοήθεια της µεθόδου EAM µπορούµε να προσδιορίσουµε τους παράγοντες που επηρεάζουν την 
τελική γεωµετρία της οπής που προκαλεί η φωτοαποδόµηση. Ο πρώτος είναι η εναπόθεση του 
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αποδοµηµένου υλικού στα τοιχώµατα της οπής σε συγκεκριµένο ύψος, όπου η οπή αυτή στενεύει. Ο 
δεύτερος αφορά την περαιτέρω αποδόµηση σωµατιδίων που αλληλεπιδρούν µε τα σωµατίδια που έχουν 
αποδοµηθεί σε αρχικό στάδιο (δευτερογενής αποδόµηση). Στα πλαίσια της προσοµοίωσης των Nedialkov 
και Atanasov [128], υπολογίζονται σηµαντικές ιδιότητες των δευτερογενώς αποδοµηµένων σωµατιδίων, 
όπως είναι η ταχύτητα και η γωνιακή κατανοµή. Ταυτόχρονα, γίνεται υπολογισµός του ρυθµού αποβολής 
υλικού κατά τη φωτοαποδόµηση, στις περιπτώσεις κατά τις οποίες αυτή γίνεται τόσο υπό κενό όσο και 
σε συνθήκες ύπαρξης του αδρανούς αερίου Ar, µε τα οπτικά αποτελέσµατα να παρατίθενται στο 
ακόλουθο Σχήµα 3.3., για χρήση παλµού Laser µε πυκνότητα ρεύµατος F = 2J/cm2. 
 
 
Σχήµα 3.3. Στιγµιότυπα της φωτοαποδόµησης µε Laser για τα χαρακτηριστικά που περιγράψαµε 
παραπάνω, σε χρονικό διάστηµα 2 ps µετά την εφαρµογή του παλµού. 
 
Ο όγκος προσοµοίωσης στην παραπάνω µελέτη είναι ίσος µε 30x1x35 nm3 και θεωρείται 
ικανοποιητικός για προβλήµατα που µπορούν να επιλυθούν µε τον τύπο ΕΑΜ κλασικής MD. Μάλιστα, 
µέσω αυτής της υπο-µεθόδου, παρατηρήθηκε µία σειρά από διαδικασίες που επηρεάζουν σε σηµαντικό 
βαθµό την αποµάκρυνση υλικού κατά τη φωτοαποδόµηση. 
Προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης µε Laser σε µεταλλικά υλικά, µε χρήση EAM, έχει γίνει και στα 
πλαίσια της µελέτης του υπόψη φαινοµένου για χρήση picosecond παλµών Laser, η οποία διενεργήθηκε 
από το Zhigilei [20]. Στην προσοµοίωση γίνεται χρήση µιας κυβικής κρυσταλλικής δοµής χαλκού (Cu) 
µε άτοµα Cu στις θέσεις (100). Αυτή τοποθετήθηκε αρχικά σε κατάσταση ισορροπίας υπό θερµοκρασία 
300 K. Ο όγκος προσοµοίωσης χαρακτηρίζεται από εµβαδό επιφάνειας Α = 2.169 x 2.169 nm2 και 
περιλαµβάνει 72 άτοµα ανά µονόστρωµα (monolayer). Σε αυτή την περίπτωση προσοµοίωσης, 
χρησιµοποιήθηκαν πλευρικά περιοδικές οριακές συνθήκες, επιτρέποντάς µας να προσοµοιώσουµε την 
απόκριση του υλικού ως προς τη φωτοαποδόµηση, στο κέντρο της κηλίδας που σχηµατίζεται λόγω της 
πρόσπτωσης του Laser. Η εφαρµογή της προσοµοίωσης αυτής, σε συνδυασµό µε τα πειραµατικά 
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αποτελέσµατα που συµπεριελήφθησαν στη µελέτη, οδήγησε τελικά σε σχετική συµφωνία µεταξύ των 
αποτελεσµάτων από τις δύο αυτές περιπτώσεις, όπως µαρτυρά και το ακόλουθο Σχήµα 3.4.: 
 
Σχήµα 3.4. Μεταβολή του ρυθµού φωτοαποδόµησης συναρτήσει της πυκνότητας ενέργειας Laser, για την 
περίπτωση κατά την οποία η διάρκεια παλµού του Laser είναι 0.5 ps. 
 
Άλλη µία µελέτη που χρησιµοποιεί την έκφραση δυναµικού EAM για την προσοµοίωση (µε MD) της 
µεταφοράς θερµότητας κατά τη φωτοαποδόµηση µε femtosecond Laser, είναι αυτή των Yamashita et al. 
[129]. Οι femtosecond Laser παλµοί εφαρµόζονται πάνω σε έναν παχύ στόχο από Al, ενώ στη συνέχεια 
διερευνώνται οι µηχανισµοί µετάδοσης θερµότητας και διάδοσης των κρουστικών κυµάτων. Ένας όγκος 
4.04x4.04x80.9 nm3, αποτελούµενος από 80.000 άτοµα Al, χρησιµοποιείται για την προσοµοίωση. 
 
 
 
3.4.1.2. Προσέγγιση δυναµικού µε ζεύγος σωµατιδίων (Pair Potential Approximation – PPA) 
Η προσέγγιση αυτή αποτελεί τη βάση για τις περισσότερες περιπτώσεις δυναµικών σε αλληλεπίδραση, 
όπως αυτά µελετώνται κατά την εφαρµογή της µεθόδου MD. Σε αντίθεση µε την έκφραση EAM, η 
προσέγγιση PPA απαιτεί σαφώς µικρότερο υπολογιστικό χρόνο, καθώς δε λαµβάνεται υπόψη η 
αλληλεπίδραση τριών ή περισσότερων σωµατιδίων, αλλά µόνο δύο, χωρίς όµως αυτό να δυσκολεύει το 
Μηχανικό από το να περιγράψει µε ακρίβεια και σαφήνεια τις ιδιότητες του υπό µελέτη υλικού [128]. 
Υπάρχουν ορισµένες υποκατηγορίες δυναµικών που εµπίπτουν στην προσέγγιση PPA και βοηθούν στο 
να αναπαρασταθούν µε τον πλέον ρεαλιστικό τρόπο οι αλληλεπιδράσεις µεταξύ σωµατιδίων. Οι πιο 
ευρέως χρησιµοποιούµενες υποκατηγορίες δυναµικών σε µία σειρά από µελέτες, είναι το δυναµικό 
Lennard-Jones και η συνάρτηση δυναµικού Morse (Morse Potential Function – MPF). 
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3.4.1.2.1. Δυναµικό Lennard-Jones 
Το δυναµικό Lennard-Jones αποτελεί µία ειδική µορφή του δυναµικού Mie (Mie’s reduced form), το 
οποίο αρχικά εφαρµόστηκε σε ευγενή αέρια, και στη συνέχεια σε περιπτώσεις µελέτης στερεών και 
υγρών µετάλλων. Οι παρακάτω συναρτήσεις παριστάνουν αντίστοιχα τα δυναµικά Mie και Lennard-
Jones: 
( ) n mn mu r r r
λ λ= −  / Δυναµικό Mie (3.15) 
( )
12 12 6
6
4
n
n m
n m
m
u r
r r r r
=
=
⎡ ⎤λ λ σ σ⎛ ⎞ ⎛ ⎞= − = ε −⎢ ⎥⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎢ ⎥⎣ ⎦
 / Δυναµικό Lennard-Jones (3.16) 
Σε απόσταση 
1
62r = σ, το δυναµικό λαµβάνει την ελάχιστη δυνατή τιµή του: minu e= − . 
Η σχετικά απλή µορφή της έκφρασης για το δυναµικό Lennard-Jones επιτρέπει τη συχνή χρήση του 
προκειµένου να µελετηθεί η αλληλεπίδραση δύο διαφορετικών υλικών, έστω Α και Β. Σε αυτή την 
περίπτωση, το δυναµικό αλληλεπίδρασης µεταξύ των δύο υλικών προσαρµόζεται στην έκφραση 
Lennard-Jones, ενώ στη συνέχεια γίνεται χρήση των κανόνων Lorenz-Berthelot [131], σύµφωνα µε τους 
οποίους εξάγονται νέες τιµές για τις παραµέτρους Lennard-Jones σ και ε, οι οποίες αποτελούν αντίστοιχα 
τον αριθµητικό (για το σ) και το γεωµετρικό µέσο (για το ε) των επιµέρους τιµών για τα δύο υλικά: 
,  
2
A B
AB AB A B
σ +σσ = ε = ε ⋅ε  (3.17)  
Ένα παράδειγµα χρήσης του δυναµικού Lennard-Jones για προσοµοίωση MD εµφανίζεται στις 
µελέτες [132][133], όπου οι Perez και Lewis εξετάζουν τους µηχανισµούς κάτω από τους οποίους 
λαµβάνει χώρα η φωτοαποδόµηση στερεών µε femtosecond παλµούς Laser. Από τη µελέτη [132] 
εξάγεται ότι οι µηχανισµοί που πραγµατοποιούνται µέχρι την τελική αποδόµηση είναι τρεις. Η 
αποδόµηση είναι αποτέλεσµα µηχανικού θρυµµατισµού και δεν απαιτεί τη µετάβαση του συστήµατος σε 
κατάσταση αστάθειας. Επίσης, η απόθεση της ενέργειας στο σύστηµα γίνεται ταχύτερα από την 
απορρόφησή της στην κλίµακα των femtoseconds, κάτι που έχει ως αποτέλεσµα τον εγκλεισµό µεγάλων 
αποθεµάτων µέσα στο σύστηµα. 
Η µελέτη [133] παρουσιάζει τους ακόλουθους τέσσερις µηχανισµούς που συντελούν στην αποδόµηση: 
• Καταστροφή της δοµής, λόγω µετάβασης του υλικού σε κατάσταση αστάθειας. 
• Εκρηκτική αλλαγή φάσης. 
• Μηχανικός θρυµµατισµός. 
• Εξαέρωση των επιφανειακών στρωµάτων του υλικού. 
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Ο χρόνος και η διαδικασία µετάβασης από τον ένα µηχανισµό στον άλλο εξαρτάται από την ενέργεια 
των προσπιπτόντων επί του υλικού παλµών Laser. Το παρακάτω Σχήµα 3.5. παρουσιάζει τον τρόπο µε 
τον οποίο µεταβάλλεται η δοµή ενός στερεού κατά τη φωτοαποδόµησή του µε femtosecond Laser, σε 
διαφορετικά χρονικά διαστήµατα t K= ⋅ τ , όπου τ η διάρκεια παλµού και K θετική ακέραια σταθερά. 
Εδώ σηµειώνεται ότι η παράµετρος σ αναπαριστά την απόσταση από την αρχική επιφάνεια του 
στερεού, ενώ οι λατινικοί αριθµοί I έως IV παριστάνουν διαφορετικές περιοχές του υλικού που 
ακτινοβολείται. 
 
 
Σχήµα 3.5. Στιγµιότυπα από τη φωτοαποδόµηση στερεού µε χρήση Femtosecond Laser. 
 
Η έκφραση του δυναµικού Lennard-Jones έχει χρησιµοποιηθεί επιπλέον στα πλαίσια των µελετών 
[134][135] για την προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης µε χρήση MD. Οι µελέτες αυτές αφορούν τη 
φωτοαποδόµηση στερεού κρυσταλλικού στόχου µε χρήση picosecond παλµών Laser, σε περιβάλλον 
αερίου αργού και θερµοκρασίας 50οC. Στα πλαίσια αυτών των µελετών, λαµβάνει χώρα ακριβής 
υπολογισµός και ανάλυση των κυµάτων πίεσης που δηµιουργούνται και µεταδίδονται. Η ανάλυση αυτή 
καταδεικνύει την ύπαρξη ενός θερµικού και ενός κρουστικού κύµατος, τα οποία κινούνται αµφότερα µε 
την ίδια ταχύτητα. Στη συνέχεια γίνεται σύγκριση µεταξύ των αποτελεσµάτων από την προσοµοίωση 
MD και την αναλυτική επίλυση του υπόψη προβλήµατος.  
Η µελέτη [135] αποκαλύπτει, µέσω των αποτελεσµάτων από την προσοµοίωση MD, ότι δε συµβαίνει 
ξεκάθαρη αλλαγή φάσης του υλικού κατά τη φωτοαποδόµηση, αλλά δηµιουργείται µία µεταβατική ζώνη, 
όπου το Ar υπάρχει τόσο σε στερεά όσο και υγρή κατάσταση. Καθώς το υλικό τήκεται και εξαχνώνεται, 
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παράγεται ατµός Ar, ο οποίος εκτινάσσεται από την επιφάνεια του δοκιµίου µε ταχύτητες που φτάνουν 
τις εκατοντάδες µέτρα το δευτερόλεπτο. 
 
3.4.1.2.2. Δυναµικό Morse 
Η χρήση της συνάρτησης δυναµικού Morse (Morse Potential Function – MPF) σε εφαρµογές 
προσοµοίωσης MD είναι ιδιαίτερα διαδεδοµένη στις µέρες µας, όπως είναι η µελέτη δυναµικής 
πλέγµατος, ο προσδιορισµός των ελαστικών ιδιοτήτων των µετάλλων, η αλληλεπίδραση αερίων 
σωµατιδίων µε κρυσταλλικές επιφάνειες, καθώς επίσης και η ανάλυση της αλληλεπίδρασης των ακτίνων 
Laser µε µεταλλικά και οργανικά υλικά, καθώς επίσης και πυριτικές ενώσεις [128]. Επίσης, διάφορες 
µελέτες έχουν χρησιµοποιήσει τη µέθοδο MPF για την προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης τόσο 
οργανικών στερεών όσο και µεταλλικών υλικών. 
Η γενική εξίσωση περιγραφής του δυναµικού Morse είναι η εξής: 
( ) ( ) ( )0 02 2ij ija r r a r rijr D e e− − − −⎡ ⎤ϕ = −⎢ ⎥⎣ ⎦  (3.18) 
Η µερική παράγωγος του δυναµικού Morse ως προς την απόσταση r, 
r
∂ϕ
∂
, δίνει τη δύναµη 
αλληλεπίδρασης των σωµατιδίων, έστω F. Αυτή θα πρέπει να είναι ελκτική (F < 0) για µεγάλες τιµές της 
απόστασης, και απωστική (F > 0) για µικρές τιµές. Κατά συνέπεια, η δυναµική ενέργεια, έστω ( )P r , θα 
πρέπει, στο σηµείο 0r r= , να λάβει την ελάχιστη τιµή της. Επίσης, το µέτρο της P θα πρέπει να 
ελαττώνεται µε ταχύτερο ρυθµό συναρτήσει του r από ό,τι συναρτήσει του r-3. Τέλος, θα πρέπει οι 
σταθερές C11 και C12, οι οποίες περιγράφονται από τις παρακάτω εξισώσεις (3.19) και (3.20), να πληρούν 
την προϋπόθεση 11 12 0C C> > : 
( )
4
4 2
11 2 j j jjvol
aC m D r
V
= ϕ∑  (3.19) 
( )
4
2 2
12 2 j j jjvol
aC m D r
V
= ϕ∑  (3.20) 
 
Όπου ο τελεστής Dj δίνεται από την παρακάτω σχέση: 
1
j
j j
dD
dr r
⎛ ⎞
= ⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠  (3.21)
 
Το παρακάτω Σχήµα 3.6. εµφανίζει τα διάφορα επίπεδα ενέργειας που σχηµατίζονται λόγω της 
έκφρασης του δυναµικού κατά Morse. Καθώς η ενέργεια πλησιάζει το όριο της ενέργειας διάστασης De, 
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η διαφορά των επιπέδων ενέργειας δυναµικού v ελαττώνεται. Λόγω του µηδενικού σηµείου ενέργειας του 
κατώτατου επιπέδου ταλάντωσης (v = 0), η ενέργεια διάστασης είναι µεγαλύτερη από την πραγµατική 
ενέργεια διάσπασης (ή αποχωρισµού), D0. 
 
 
Σχήµα 3.6. Σχηµατική αναπαράσταση των ενεργειακών επιπέδων v, σύµφωνα µε την έκφραση 
δυναµικού κατά Morse. 
 
Προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης οργανικών στερεών µε χρήση της µεθόδου MPF 
Παρακάτω παρατίθενται ορισµένες από τις µελέτες που έχουν χρησιµοποιήσει τη µέθοδο MPF, καθώς 
επίσης και το πεδίο εφαρµογής στο οποίο αυτή χρησιµοποιήθηκε: 
• Zhigilei & Garrison I [136]: Προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης και φθοράς ιστών που 
ακτινοβολούνται µε χρήση υπερβραχέων παλµών Laser. 
• Zhigilei & Garrison II [117]: Εξάρτηση της φωτοαποδόµησης οργανικών υλικών µε Laser από την 
αρχική θερµοκρασία του µορίου, δίνοντας έµφαση σε συστήµατα µαλακών και σκληρών ιστών. 
• Zhigilei, Kodali & Garrison I [137]: Παρουσίαση ενός µοντέλου αναπνέουσας σφαίρας, το οποίο 
χρησιµοποιείται σε συνδυασµό µε την MPF µέθοδο για τη µελέτη της φωτοαποδόµησης οργανικών 
µορίων. 
• Zhigilei, Kodali & Garrison II [138]: Παρουσίαση του τρόπου µε τον οποίο συµπεριφέρονται τα 
οργανικά µόρια στο όριο της φωτοαποδόµησης. 
• Williams, Zhigilei & Garrison [139]: Μελέτη της συµπεριφοράς ενός συστήµατος µαλακών και 
σκληρών ιστών, καθώς αυτό υπόκειται σε φωτοαποδόµηση µε Laser. 
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• Zhigilei, Kodali & Garrison III [140]: Ανασκόπηση των µεθόδων και των αρχών της Φυσικής που 
προκύπτουν µέσα από την MD προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης οργανικών στερεών, µε χρήση της 
µεθόδου MPF. 
• Zeifman, Garrison & Zhigilei [141]: Μελέτη της χωρικής εξάπλωσης και χρονικής εξέλιξης του 
νέφους που δηµιουργείται ως αποτέλεσµα της φωτοαποδόµησης οργανικών στερεών µε Laser, κάτι 
που αναλύεται και στη µελέτη [140]. 
• Zhigilei [142]: Εξέταση της δυναµικής της δηµιουργίας νέφους, και της διερεύνησης των παραµέτρων 
των εκτιναγµένων οργανικών συσσωµάτων. 
• Zhigilei & Garrison III [143]: Παρουσίαση της κατανοµής των ταχυτήτων εκτιναγµένων οργανικών 
µορίων, λόγω της αποδόµησης µε Laser. 
 
Προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης µεταλλικών υλικών µε χρήση της µεθόδου MPF 
Ένα πολύ χαρακτηριστικό παράδειγµα µελέτης της φωτοαποδόµησης µε Laser και MD- 
προσοµοίωσης αυτής µε χρήση της µεθόδου MPF, παρουσιάζεται από τους Atanasov et al. [144]. 
Χρησιµοποιήθηκαν femtosecond παλµοί διάρκειας 500 fs και µήκους κύµατος 248 nm, ενώ στη συνέχεια 
λαµβάνει χώρα µελέτη και ανάλυση της επίδρασης της ακτινοβολίας του Laser στη φωτοαποδόµησης, 
καθώς επίσης και παρουσίαση της εξέλιξης του νέφους πλάσµατος πάνω από την περιοχή κατεργασίας. Η 
ζώνη που επηρεάζεται από την ακτινοβολία Laser, αµέσως µετά το πέρας της διενέργειας του παλµού, 
εκτείνεται σε βάθος 2.5nm εντός του υλικού, µία τιµή που αυξάνεται για όσο περισσότερο χρόνο 
εφαρµόζεται η ακτινοβολία. Αυτό έχει ως αποτέλεσµα την ολοένα και εντονότερη εκτίναξη σωµατιδίων 
από την επιφάνεια του υλικού, όπως φαίνεται και στο παρακάτω Σχήµα 3.7.:  
 
Σχήµα 3.7. Στιγµιότυπα εξέλιξης της φωτοαποδόµησης Ni, για χρονικό διάστηµα (α) 500 fs, (b) 1 ps, (c) 3 
ps, (d) 6 ps, (e) 10 ps. Το συσσωµάτωµα περιλαµβάνει 4.7x103 άτοµα, διατεταγµένα σε µοναδιαίες 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  146	  
	  
κυψελίδες 4x4x70. Η ενέργεια ακτινοβόλησης είναι Ε = 100 mJ/cm2. Οι µαύρες κουκκίδες αναπαριστούν τα 
ιόντα και οι γκρίζες τα άτοµα. 
 
Επειδή ο µηχανισµός εκτίναξης υλικού δεν έχει θερµικό χαρακτήρα, η κατανοµή των ταχυτήτων των 
ιόντων δεν ακολουθεί την κατανοµή Maxwell-Boltzmann. Όσον αφορά τις ταχύτητες των σωµατιδίων 
που εκτινάσσονται κατά τη φωτοαποδόµηση, αυτές είναι της τάξης µερικών χιλιοµέτρων το 
δευτερόλεπτο. Επίσης, κάτω από εντάσεις ακτινοβολίας Laser ίσες µε 70 mJ/cm2 δε λαµβάνει χώρα 
εκτίναξη σωµατιδίων. Γι’αυτό το λόγο, η τιµή αυτή ορίζεται ως το όριο φωτοαποδόµησης για την υπόψη 
διεργασία. 
  
Στη συνέχεια, περιγράφονται συνοπτικά µερικές από τις κυριότερες µελέτες που χρησιµοποιούν τη 
µέθοδο MPF για τη Μοριακή Δυναµική Ανάλυση και Προσοµοίωση της φωτοαποδόµησης σε µεταλλικά 
υλικά: 
• Cheng & Xu I [144]: Η µελέτη αυτή ασχολείται µε τους µηχανισµούς διάσπασης κρυστάλλων 
νικελίου (Ni) κατά τη φωτοαποδόµηση, καθώς επίσης και τη διερεύνηση αυτών µε MPF-MD 
προσοµοίωση, σε συνηθισµένα για κατεργασίες υλικών πεδία ενέργειας Laser. Παρατηρήθηκε ότι οι 
µηχανισµοί αποδόµησης που λαµβάνουν χώρα είναι διαφορετικοί για χαµηλές και για υψηλές τιµές 
της έντασης του Laser. Για χαµηλές τιµές, το υλικό φτάνει σε µέγιστη θερµοκρασία χαµηλότερη από 
τη θερµοκρασία εξάχνωσης. Σε αυτή την περίπτωση, η αιτία που προκαλεί την αποµάκρυνση υλικού 
είναι η εκρηκτική αλλαγή φάσης, εξαιτίας της οποίας σχηµατίζονται φυσαλίδες. Η εκρηκτική αλλαγή 
φάσης είναι αποτέλεσµα της θέρµανσης, της θερµικής διόγκωσης και της διάδοσης ωστικών κυµάτων, 
λόγω του παλµού Laser που ενεργεί πάνω στην επιφάνεια. Για υψηλές τιµές της ενέργειας Laser, η 
αποµάκρυνση του υλικού επηρεάζεται σηµαντικά από το κρίσιµο σηµείο αλλαγής φάσης. 
• Cheng & Xu II [145]: Η διαδικασία που περιγράφηκε στα πλαίσια της προηγούµενης µελέτης, 
εξετάζεται εδώ διεξοδικότερα και ακριβέστερα. Συγκεκριµένα, µελετάται η επίπτωση που έχει η 
ένταση του Laser στη θερµοκρασία της υπό αποδόµηση επιφάνειας, καθώς επίσης και στα 
αναπτυσσόµενες τάσεις. Τα σωµατίδια του όγκου προσοµοίωσης είναι διατεταγµένα σε κυβικό 
εδροκεντρωµένο (fcc) κρυσταλλικό πλέγµα, ενώ οι ταχύτητες που αποκτούν αρχικά ακολουθούν 
τυχαία κατανοµή και τελικώς καταλήγουν να ακολουθούν την κατανοµή Maxwell-Boltzmann. Η MD 
προσοµοίωση έγινε µε χρήση της µεθόδου MPF, ενώ η διαδικασία αριθµητικής-επαναληπτικής 
επίλυσης που ακολουθήθηκε για τον υπολογισµό των ταχυτήτων και των θέσεων έγινε µε χρήση του 
τροποποιηµένου αλγορίθµου του Verlet, λαµβάνοντας υπόψη και ορισµένες περιοδικές συνοριακές 
συνθήκες που εισήχθησαν στο µοντέλο προσοµοίωσης. 
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• Nedialkov et al. I [146]: Στα πλαίσια αυτής της µελέτης αναπτύχθηκε ένα θεωρητικό µοντέλο MD 
προσοµοίωσης της φωτοαποδόµησης µεταλλικών υλικών µε femtosecond και picosecond Laser 
παλµούς. Εξετάστηκαν δοκίµια από τρία διαφορετικά υλικά (Al, Ni και Fe), τα οποία 
ακτινοβολήθηκαν µε παλµούς Laser διαφορετικής διάρκειας (0.1, 0.5 και 5 ps), διαφορετικού µήκους 
κύµατος (248 και 800 nm) και διαφορετικής έντασης (από το όριο φωτοαποδόµησης έως και τα 0.5 
J/cm2). Όταν η ένταση βρίσκεται κοντά στο όριο της αποδόµησης, οι θερµο-ελαστικές τάσεις που 
αναπτύσσονται λόγω ταχείας θέρµανσης του υλικού προκαλούν την αποµάκρυνσή του. Το 
αποδοµηµένο υλικό αποτελείται από µεγάλα συσσωµατώµατα. Καθώς η ένταση του Laser αυξάνεται, 
ο ακτινοβολούµενος όγκος υπερθερµαίνεται, µε αποτέλεσµα την εµφάνιση εκρηκτικής αλλαγής 
φάσης. Κατά συνέπεια, το αποδοµηµένο υλικό αποσυντίθεται σε σταγονίδια υγρής µορφής και 
αποµονωµένα σωµατίδια. Στην περίπτωση του βραχέος (248 nm) µήκος κύµατος, η εκτίναξη του 
υλικού λαµβάνει χώρα µε πιο βίαιο τρόπο από ό,τι στην περίπτωση του µακρού (800 nm) µήκους 
κύµατος, ενώ ταυτόχρονα η διάλυση του υλικού γίνεται γρηγορότερα, οδηγώντας σε µικρότερου 
µεγέθους συσσωµατώµατα από ό,τι στην έναρξη της διαδικασίας προσοµοίωσης. Στην περίπτωση του 
Al, η γρήγορη διάλυση και ο σχηµατισµός µικρών συσσωµατωµάτων είναι χαρακτηριστικά που 
εµφανίζονται από την αρχή της προσοµοίωσης, λόγω του γεγονότος ότι το Al έχει περίπου τη µισή 
ενέργεια συνοχής του Ni. Η ολοκλήρωση των εξισώσεων κίνησης και η περιγραφή της 
αλληλεπίδρασης των σωµατιδίων έγινε µε τη βοήθεια του αλγορίθµου Verlet και της περιγραφής 
δυναµικού κατά MPF. Όπως και στην προηγούµενη µελέτη, έτσι και εδώ εφαρµόστηκαν περιοδικές 
συνθήκες, αυτή τη φορά στις x και y διαστάσεις του όγκου προσοµοίωσης, διαστάσεων ( )X Y Z⋅ ⋅ = 
(6.1x6.1x28.4) nm3 για το Al, (5.3x5.3x42.2) nm3 για το Ni και (4.3x4.3x37.3) nm3 για το Fe.  Όπως 
φαίνεται και στο παρακάτω Σχήµα 3.8., τα αποτελέσµατα από την MPF-MD προσοµοίωση 
προσεγγίζουν σε σηµαντικό βαθµό τα αντίστοιχα πειραµατικά. 
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Σχήµα 3.8. Γραφική αναπαράσταση του βάθους αποδόµησης συναρτήσει της πυκνότητας ενέργειας Laser, 
για Al και Ni. Τα πειράµατα διεξήχθησαν µε τα εξής χαρακτηριστικά της ακτινοβολίας για κάθε υλικό: 
Για το Al: Μήκος κύµατος 800 nm, διάρκεια παλµού 0.1 ps. 
Για το Ni: Μήκος κύµατος 248 nm, διάρκεια παλµού 0.5 ps. 
• Nedialkov et al. II [147]: Αυτή η µελέτη αφορά τη διερεύνηση, τόσο σε πειραµατικό επίπεδο όσο και 
σε επίπεδο MPF-MD προσοµοίωσης, της φωτοαποδόµησης του σιδήρου (Fe). Η διερεύνηση έγινε µε 
χρήση Ti:Sapphire Laser υπερβραχέων παλµών, ενώ για την προσοµοίωση του δυναµικού 
αλληλεπίδρασης των σωµατιδίων χρησιµοποιήθηκαν, όπως και στις προηγούµενες περιπτώσεις, η 
έκφραση MPF και ο αλγόριθµος αριθµητικής επίλυσης Verlet, για την ολοκλήρωση των εξισώσεων 
κίνησης. Η διαφορά µε τη µελέτη [146] έγκειται στο γεγονός ότι η κυψελίδα του υλικού όπου θα 
εφαρµοζόταν η φωτοαποδόµηση χαρακτηρίζεται από κυβικό χωροκεντρωµένο (bcc) κρυσταλλικό 
πλέγµα. Ο όγκος προσοµοίωσης έχει διαστάσεις 4.3x4.3x30 nm3. Η ακτίνα Laser χαρακτηρίζεται από 
χρονική κατανοµή Gauss, ενώ ο αριθµός των εναποτιθέµενων φωτονίων στο υλικό ακολουθεί το νόµο 
των Lambert και Beer. Κατά τη διάρκεια της εξέλιξης της διαδικασίας, τα άτοµα απορροφούν 
ενέργεια, µε αποτέλεσµα η κινητική τους ενέργεια να αυξάνεται. Η φωτοαποδόµηση εξελίσσεται όπως 
δείχνει το ακόλουθο Σχήµα 3.9., µε τη βοήθεια του οποίου µπορούµε να διακρίνουµε δύο 
διαφορετικούς µηχανισµούς φωτοαποδόµησης, ένα για χαµηλές τιµές πυκνότητας ενέργειας Laser και 
ένα για υψηλές. Μάλιστα, καθώς αυξάνεται η πυκνότητα ενέργειας αυξάνονται σε σηµαντικό βαθµό 
οι απώλειες θερµότητας, κάτι που έχει ως αποτέλεσµα την ελάττωση του ρυθµού φωτοαποδόµησης. 
 
Σχήµα 3.9. Στιγµιότυπα εξέλιξης της φωτοαποδόµησης σε Fe µε χρήση Laser πυκνότητας ενέργειας L = 0.5 
J/cm2, µήκους κύµατος λ = 800 nm και διάρκειας παλµού τp = 0.1ps. 
 
• Nedialkov et al. III [148]: Η µελέτη αυτή εξετάζει τη δυναµική του υλικού που εκτινάσσεται κατά τη 
φωτοαποδόµηση µε Laser υπερβραχέων παλµών. Χρησιµοποιεί ίδιες συνθήκες και ίδια 
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χαρακτηριστικά κατά την MD προσοµοίωση, σε σχέση µε τις µελέτες [146] και [147], προκειµένου να 
καταγράψει και να µελετήσει την κατανοµή των ταχυτήτων για τα αποδοµηµένα σωµατίδια, η οποία, 
όπως φαίνεται στο παρακάτω Σχήµα 3.10., είναι η Maxwell-Boltzmann. 
 
Σχήµα 3.10. Κατανοµή της αξονικής ταχύτητας των αποδοµηµένων σωµατιδίων. Τα αποτελέσµατα από 
την MD ανάλυση (µαύρες κουκκίδες) σχεδόν προσεγγίζουν την κατανοµή Maxwell-Boltzmann 
(καµπύλη). 
 
3.4.2. Προσοµοιώσεις Υβριδικής Μοριακής Δυναµικής 
 
Οι υβριδικές προσοµοιώσεις Μοριακής Δυναµικής (Hybrid Molecular Dynamics Simulations) έχουν 
εισαχθεί µε σκοπό τόσο την επέκταση του όγκου προσοµοίωσης σε σχέση µε την περίπτωση της 
κλασσικής MD, όσο και την καλύτερη παρατήρηση των διεργασιών που λαµβάνουν χώρα κατά τη 
φωτοαποδόµηση, τόσο σε µακροσκοπικό επίπεδο (µακρο-κλίµακα) όσο και σε µικροσκοπικό (π.χ. νανο-
κλίµακα). Η πραγµατοποίηση µίας υβριδικής προσοµοίωσης MD γίνεται µέσω της συνένωσης ενός 
τυπικού όγκου προσοµοίωσης MD µε έναν όγκο προσοµοίωσης που χρησιµοποιείται στα πλαίσια της 
εφαρµογής είτε ανάλυσης πεπερασµένα στοιχεία (Finite Element Analysis – FEA) είτε του 
διθερµοκρασιακού µοντέλου (Two-Temperature Model – TTM). Η επιστηµονική βιβλιογραφία 
περιλαµβάνει ένα µεγάλο αριθµό από µελέτες που χαρακτηρίζονται από τη χρήση και των δύο 
παραπάνων υπο-κατηγοριών της υβριδικής MD ανάλυσης. 
 
3.4.2.1.  Συνδυασµένη ανάλυση Μοριακής Δυναµικής και Πεπερασµένων Στοιχείων (MD-FEA) 
 
Ένα από τα πιο σηµαντικά πεδία εφαρµογής της συνδυασµένης ανάλυσης MD και πεπερασµένων 
στοιχείων είναι η προσοµοίωση της µηχανικής συµπεριφοράς υλικών και δοµών σε νανοκλίµακα. Κάτι 
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τέτοιο πραγµατοποιείται µε τη βοήθεια µιας συνδυαστικής µεθόδου, δύο διαφορετικές προσεγγίσεις της 
οποίας παρουσιάζονται στα πλαίσια των µελετών [148] και [13]. 
Η προσέγγιση που προτείνεται από τους Wu et al. [148] µπορεί να παρουσιαστεί συνοπτικά µε τη 
βοήθεια του ακόλουθου λογικού διαγράµµατος (Σχήµα 3.11.): 
 
Σχήµα 3.11. Λογικό διάγραµµα µέσω του οποίου γίνεται διαχωρισµός και σύγκριση της γενικής µεθόδου 
MD και της συνδυαστικής µεθόδου MD-FEA. 
 
Στα πλαίσια της µεθόδου αυτής, το αρχικό ατοµικό µοντέλο µετατρέπεται σε συνεχές, ενώ στη 
συνέχεια παράγεται µία προσεγγιστική λύση για το σύστηµα, µε τη βοήθεια της µεθόδου των 
πεπερασµένων στοιχείων, για συγκεκριµένα αρχικά φορτία και αρχικές συνθήκες που χρησιµεύουν στην 
τελική επίλυση. Το πέρας της επίλυσης µε FEA συνιστά πολλές φορές ένα ενδιάµεσο στάδιο ανάλυσης. 
Στη συνέχεια, το φορτισµένο συνεχές µοντέλο µετατρέπεται σε ένα νέο ατοµικό µοντέλο, στο οποίο 
εφαρµόζεται MD προσοµοίωση προκειµένου το σύστηµα να φτάσει σε µία τελική κατάσταση 
ισορροπίας. 
Στα πλαίσια αυτής της µεθόδου, ο χρήστης µπορεί να επωφεληθεί ταυτόχρονα από την ακρίβεια που 
παρέχει µία MD προσοµοίωση και από την ταχύτητα και αποδοτικότητα των συνεχών µοντέλων 
προσοµοίωσης, όπως αυτά που χρησιµοποιούν τη µέθοδο πεπερασµένων στοιχείων. Παρά το γεγονός ότι 
η ακρίβεια διατηρείται στα υψηλά επίπεδα που παρέχονται από την MD ανάλυση, το υπολογιστικό 
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κόστος ελαττώνεται. Χαρακτηριστική περίπτωση εφαρµογής της MD-FEA συνδυαστικής µεθόδου 
αφορά τη διερεύνηση των ιδιοτήτων µιας νανο-δοκού σε συνθήκες παραµόρφωσης. 
Η προσέγγιση που προτείνεται από τους Smirnova et al. [13] σχετίζεται µε τη µελέτη ποικιλόµορφων 
δυναµικών φαινοµένων, τα οποία θα πρέπει να υποβληθούν σε συνδυασµένη ανάλυση συνεχούς (FEA) 
και ατοµικού (MD) επιπέδου ως προς τις κλίµακες µήκους. Μέσω της µεθοδολογίας που προτείνεται, 
υπάρχει η δυνατότητα εντοπισµού του κρίσιµου σηµείου µεταξύ ακρίβειας υπολογισµών και 
υπολογιστικού φόρτου. Εφαρµόζεται στη µελέτη της διάδοσης κυµάτων πίεσης σε υλικό, λόγω της 
εφαρµογής ακτινοβολίας Laser στην επιφάνειά του. Είναι σηµαντικό να αναφέρουµε ότι ο 
αποτελεσµατικός συνδυασµός των αναλύσεων MD και FEA απαιτεί, εκτός από τη συνέχεια µεταξύ των 
ιδιοτήτων στο ατοµικό και στο συνεχές µέσο αντίστοιχα, την οµαλή µετάβαση ανάµεσα στο ατοµικό και 
το συνεχές µέσο. Στα πλαίσια της µελέτης [13], γίνεται χρήση µιας µεταβατικής περιοχής, η οποία 
παρουσιάζεται στο παρακάτω Σχήµα 3.12.: 
 
Σχήµα 3.12. Παρουσίαση της µεταβατικής περιοχής σε ένα συνδυασµένο σύστηµα MD-FEA. Σε αυτή την 
περιοχή, οι κόµβοι των πεπερασµένων στοιχείων συµπίπτουν µε θέσεις σωµατιδίων στον όγκο 
προσοµοίωσης Μοριακής Δυναµικής. 
 
Όπως φαίνεται και από το παραπάνω Σχήµα, η µεταβατική περιοχή χαρακτηρίζεται από σύµπτωση 
των θέσεων σωµατιδίων της συνεχούς περιοχής, στην οποία εφαρµόζεται ανάλυση πεπερασµένων 
στοιχείων, µε τις θέσεις ατόµων της ατοµικής περιοχής, όπου λαµβάνει χώρα MD ανάλυση. Ανάλογα µε 
το εκάστοτε δυναµικό που χρησιµοποιείται στην MD ανάλυση, καθορίζεται και η απόσταση αποκοπής, 
ένα µέγεθος µε το οποίο ισούται το εύρος της µεταβατικής περιοχής MD/FEA. Τα σωµατίδια της 
µεταβατικής περιοχής, εκτός του ότι οι θέσεις τους συµπίπτουν µε κόµβους FEA, υπόκεινται σε δυνάµεις 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  152	  
	  
που καθορίζονται από το πλέγµα των πεπερασµένων στοιχείων. Η εφαρµογή αυτής της µεθόδου έχεις ως 
αποτέλεσµα καλή συµφωνία µεταξύ των προφίλ κυµάτων στην ατοµική και τη συνεχή περιοχή. 
Χρησιµοποιείται σε σηµεία όπου θα πρέπει οπωσδήποτε να γίνει ανάλυση µε πολύ υψηλή ακρίβεια. Στα 
σηµεία αυτά λαµβάνει χώρα MD προσοµοίωση, ενώ στον υπόλοιπο όγκο η ανάλυση πεπερασµένων 
στοιχείων είναι επαρκής, όπως και η ακρίβεια που δίνει αυτή η ανάλυση. 
Σε άλλη του µελέτη ο Zhigilei [149] προτείνει την εφαρµογή µιας µεθοδολογίας πολλαπλής κλίµακας 
(multiscale method), στην οποία εισάγει ως τρίτη επιµέρους µέθοδο προσοµοίωσης στις δύο 
προηγούµενες, την ανάλυση Monte Carlo, για την οποία έγινε περιγραφή σε προηγούµενη Υποενότητα. 
Με τη βοήθεια της συνδυασµένης µεθοδολογίας MD-FEA-MC, ο Zhigilei κατόρθωσε να συµπεριλάβει 
όλα τα φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα στα πλαίσια της διαδικασίας φωτοαποδόµησης, την 
αλληλεπίδραση µεταξύ αυτών αλλά και τις απαιτήσεις κάθε µίας όσον αφορά την ακρίβεια. Πιο 
συγκεκριµένα, συνδυάζονται οι ακόλουθες τρεις µέθοδοι ανάλυσης: 
Μέθοδος 1η: Μοριακή Δυναµική, και πιο συγκεκριµένα το µοντέλο αναπνέουσας σφαίρας, µέσω του 
οποίου προσοµοιώνονται τα αρχικά στάδια της φωτοαποδόµησης. 
Μέθοδος 2η: Μέθοδος Πεπερασµένων Στοιχείων, µέσω της οποίας µελετάται η διάδοση των κυµάτων 
πίεσης έξω από τον επιµέρους όγκο MD προσοµοίωσης. 
Μέθοδος 3η: Μέθοδος Monte Carlo, µέσω της οποίας προσοµοιώνεται η διόγκωση του νέφους 
πλάσµατος που δηµιουργείται ως αποτέλεσµα της φωτοαποδόµησης. 
Το παρακάτω Σχήµα 3.13. παρουσιάζει τα διάφορα στάδια εφαρµογής της συνδυαστικής µεθόδου, 
όπως περιγράφονται από το Zhigilei στην αντίστοιχη µελέτη: 
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Σχήµα 3.13. Σχηµατική αναπαράσταση της ακολουθούµενης διαδικασίας εφαρµογής της συνδυασµένης 
µεθόδου προσοµοίωσης πολλαπλής κλίµακας. 
 
Μελετώντας το παραπάνω Σχήµα, µπορούµε να διακρίνουµε 4 βήµατα εργασίας για την εφαρµογή της 
συνδυασµένης µεθοδολογίας: 
Βήµα Α: Αλληλεπίδραση µεταξύ σωµατιδίων σε ατοµικό επίπεδο. Μέσω αυτής µελετάται η ταλάντωση 
των ατόµων λόγω προσβολής αυτών από ακτινοβολία Laser. 
Βήµα Β: Αύξηση των διαστάσεων του πλέγµατος, προκειµένου να µελετηθεί η αντίδραση οµάδων 
ατόµων λόγω της προσπίπτουσας ακτινοβολίας Laser. 
Βήµα C: Μελέτη του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης σε µεγαλύτερο όγκο, µε τη βοήθεια της µεθόδου 
πεπερασµένων στοιχείων, αλλά και µε περαιτέρω εφαρµογή Μοριακής Δυναµικής Ανάλυσης. 
Βήµα D: Προσοµοίωση της διόγκωσης του δηµιουργούµενου από τη φωτοαποδόµηση νέφους 
πλάσµατος, µε τη βοήθεια της µεθόδου Monte Carlo. 
 
3.4.2.2. Συνδυασµένη ανάλυση Μοριακής Δυναµικής και Διθερµοκρασιακού µοντέλου (TTM-MD) 
 
Οι µελέτες Μοριακής Δυναµικής που ενισχύονται µε την εισαγωγή του διθερµοκρασιακού µοντέλου 
(TTM) αποσκοπούν κατά κύριο λόγο στην προσοµοίωση των διαδικασιών εκτός ισορροπίας που 
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λαµβάνουν χώρα κατά τη φωτοαποδόµηση µε Laser, και δίνουν έµφαση στην περιγραφή της διέγερσης, 
σε όλα τα στάδια αυτής, λόγω της ακτινοβολίας Laser. Διάφορες βιβλιογραφικές πηγές καταδεικνύουν το 
πόσο πολύ µπορεί ένα κλασσικό µοντέλο MD να ενισχυθεί µε την εισαγωγή του µοντέλου TTM ώστε να 
δώσει αποτελέσµατα µε µεγαλύτερη ακρίβεια. 
Ο βασικός λόγος για τον οποίο κρίνεται επιβεβληµένη η εισαγωγή του µοντέλου TTM σε αυτού του 
είδους τις αναλύσεις αναφέρεται από τους Zhigilei et al. στη βιβλιογραφία [12]. Συγκεκριµένα, 
αναφέρεται ότι η κλασσική τεχνική Μοριακής Δυναµικής δεν περιλαµβάνει µία διακριτή αναπαράσταση 
των ηλεκτρονίων του µετάλλου-στόχου (ενώ κάτι τέτοιο θα ήταν πολύ σηµαντικό να συµπεριληφθεί, 
ιδιαίτερα στην περίπτωση των ηλεκτρονίων της ζώνης σθένους, τα οποία απορροφούν την ακτινοβολία 
Laser), µε αποτέλεσµα να κρίνεται ανεπαρκής και δύσχρηστη (κατά βάση στη συµβατική της µορφή) 
όσον αφορά την προσοµοίωση των ακόλουθων φαινοµένων: 
• Αλληλεπίδραση στόχου – Laser. 
• Χαλάρωση / θερµοποίηση της απορροφηµένης ενέργειας Laser. 
• Ταχεία µετάδοση θερµότητας ηλεκτρονίων µε αγωγή, στον κυρίως όγκο του ακτινοβολούµενου 
στόχου. 
Η βασική αρχή πάνω στην οποία αναπτύχθηκε η συνδυασµένη µέθοδος TTM-MD, περιγράφεται στα 
πλαίσια της µελέτης [150]. Κατά τη διαδικασία της φωτοαποδόµησης, η ακτινοβολία Laser απορροφάται 
από τα ηλεκτρόνια σθένους, τα οποία, ως γνωστόν, βρίσκονται στην εξωτερική στιβάδα. Η ενέργεια 
ισορροπείται τάχιστα µεταξύ των ηλεκτρονίων (σε κλάσµατα του femtosecond), ενώ στη συνέχεια 
µετατρέπεται σε ταλαντώσεις της κρυσταλλικής δοµής, µετά όµως το πέρας ενός µεγαλύτερου χρονικού 
διαστήµατος. Σε αυτή τη συνδυαστική µέθοδο, το διθερµοκρασιακό µοντέλο αποσκοπεί στον υπολογισµό 
των θερµοκρασιών της κρυσταλλικής δοµής, ενώ η µέθοδος MD χρησιµοποιείται αποκλειστικά και µόνο 
για την περιγραφή των φαινοµένων που λαµβάνουν χώρα στην επιφανειακή περιοχή του υλικού, όπου ο 
χαρακτήρας των διαδικασιών τήξης και αποδόµησης του µετάλλου είναι ενεργός. Εντονότερη χρήση του 
µοντέλου TTM γίνεται καθώς αυξάνεται το βάθος εντός του υλικού. 
Ένα αντιπροσωπευτικό δείγµα χρήσης της συνδυαστικής µεθόδου TTM-MD εµφανίζεται στα πλαίσια 
της µελέτης των Cheng και Xu [144], οι οποίοι επιχειρούν να περιγράψουν τους µηχανισµούς διάσπασης 
του νικελίου (Ni) κατά τη διαδικασία φωτοαποδόµησης µε Femtosecond Laser. Το κοινό στοιχείο µε τη 
µελέτη [150] είναι η χρήση της Μοριακής Δυναµικής (MD) Ανάλυσης για την επιφανειακή περιοχή του 
υλικού και του διθερµοκρασιακού µοντέλου (TTM) για µεγαλύτερα βάθη εντός του υλικού. Στα πλαίσια 
της µελέτης, το µοντέλο TTM δίνει έµφαση στο µηχανισµό θέρµανσης του προς ανάλυση συστήµατος. Ο 
µηχανισµός αυτός περιλαµβάνει το µηχανισµό απορρόφησης της ενέργειας του Laser από τα ηλεκτρόνια, 
καθώς επίσης και αυτόν που σχετίζεται µε τη θέρµανση του κρυσταλλικού πλέγµατος, λόγω της 
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αλληλεπίδρασής του µε τα ηλεκτρόνια. Τα τρία (3) στάδια µεταφοράς ενέργειας που περιγράφονται µε τη 
βοήθεια της µελέτης είναι τα εξής: 
Στάδιο 1ο: Τα ελεύθερα ηλεκτρόνια που υπάρχουν µέσα στην κρυσταλλική δοµή απορροφούν την 
ενέργεια των προσπιπτόντων παλµών Laser πάνω σε αυτή. Σε αυτό το στάδιο, τα ηλεκτρόνια δε 
βρίσκονται σε θερµική ισορροπία. 
Στάδιο 2ο: Τα ηλεκτρόνια περιέρχονται σε θερµική ισορροπία και η πυκνότητα της κατάστασής τους 
µπορεί να περιγραφεί µε σχετικά καλή ακρίβεια από την κατανοµή Fermi. Αυτό όµως δε συνεπάγεται και 
την εξίσωση των θερµοκρασιών µεταξύ ηλεκτρονίου και πλέγµατος, µε τις θερµοκρασίες αυτές να είναι 
διαφορετικές. 
Στάδιο 3ο: Τα ηλεκτρόνια και το κρυσταλλικό πλέγµα τελικώς µεταπίπτουν σε θερµική ισορροπία, ενώ 
ταυτόχρονα η ενέργεια µεταφέρεται διαµέσου του όγκου του υλικού µέσω θερµικής διάχυσης. 
 
Οι µελέτες [20] και [28] έχουν ως σκοπό να παρουσιάσουν και να προσεγγίσουν, µε τη µέγιστη 
δυνατή ακρίβεια, το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης, χρησιµοποιώντας συνδυασµένη ανάλυση TTM-
MD και εφαρµόζοντάς τη µονοδιάστατα (1D).  
Στη µελέτη [20], τα αποτελέσµατα της MD ανάλυσης, σχετικά µε τη φωτοαποδόµηση των µετάλλων, 
ενηµερώνουν συνεχώς τη µεταφορά θερµότητας µε αγωγή µε την ενέργεια που µεταφέρεται από τα 
ελεύθερα ηλεκτρόνια σε κάθε διακριτή στιγµή της χρονικής περιόδου εκτέλεσης του υπολογιστικού 
κώδικα. Το παρακάτω Σχήµα 3.14. παριστάνει σχηµατικά τη διαδικασία φωτοαποδόµησης και την 
εξέλιξη του αριθµού αποδοµηµένων σωµατιδίων σε σχέση µε την πυκνότητα ενέργειας του Laser: 
 
Σχήµα 3.14. [α] Αναπαράσταση της διαδικασίας φωτοαποδόµησης µε Laser, σύµφωνα µε τη µελέτη [20]. 
[β] Εξέλιξη του αριθµού αποδοµηµένων σωµατιδίων συναρτήσει της πυκνότητας ενέργειας Laser. 
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Η µελέτη [28] αποτελεί ένα ακόµα παράδειγµα µονοδιάστατης προσέγγισης της φωτοαποδόµησης µε 
χρήση της συνδυασµένης µεθόδου TTM-MD, χρησιµοποιώντας όµως ταυτόχρονα και τη µέθοδο 
πεπερασµένων διαφορών (Finite Difference Method / FD) για την προσοµοίωση της µεταφοράς 
θερµότητας µε αγωγή µέσα στο υλικό. Το συγκεκριµένο στάδιο (µεταφορά θερµότητας δι’αγωγής) έπεται 
της µεταφοράς της ενέργειας του Laser στο σύστηµα των – ελεύθερων και µη – ηλεκτρονίων του 
κρυσταλλικού πλέγµατος. Η λύση του προβλήµατος της φωτοαποδόµησης, µε συνδυασµένη χρήση 
TTM-MD και FD, εµφανίζεται στο παρακάτω Σχήµα 3.15.: 
 
Σχήµα 3.15.: Αναπαράσταση της λύσης του προβλήµατος της φωτοαποδόµησης µε Laser [28], µε τη 
βοήθεια συνδυασµένης χρήσης TTM-MD και πεπερασµένων διαφορών (FD). 
 
Από το παραπάνω Σχήµα, παρατηρούµε ότι το σύστηµα των ηλεκτρονίων προσοµοιώνεται µε χρήση 
της µεθόδου πεπερασµένων διαφορών σε ολόκληρο το βάθος του υλικού, L. Η δέσµη Laser ακτινοβολεί 
την επιφάνεια στο µηδενικό επίπεδο (το οποίο χαρακτηρίζεται από βάθος x = 0) και προσδίδει ενέργεια 
στο σύστηµα µε βάση την κατανοµή Q (x,t) που χαρακτηρίζει την πηγή. Το σύστηµα των ατόµων 
προσοµοιώνεται µε MD µέχρι το βάθος x = l, ενώ από εκεί και έπειτα γίνεται χρήση FD. 
 
Όσον αφορά τη µελέτη [151], αυτή αναλύει σε µεγαλύτερο βάθος τη διαδικασία της φωτοαποδόµησης 
µε Femtosecond Laser, καθώς έχει τη δυνατότητα να περιγράψει τα επιµέρους φαινόµενα που τη 
συνοδεύουν, όπως είναι οι µηχανισµοί µετάδοσης θερµότητας και η διάδοση των κρουστικών κυµάτων. 
Με χρήση της συνδυασµένης ανάλυσης TTM-MD, δίνεται η δυνατότητα εκτενούς περιγραφής των 
παραπάνω φαινοµένων, καθώς επίσης και της µεταφοράς θερµότητας µε αγωγή των ηλεκτρονίων, αλλά 
και τη θερµική ανισορροπία µεταξύ ηλεκτρονίων και κρυσταλλικών σωµατιδίων. Μετά την εξαγωγή των 
αποτελεσµάτων από τη µέθοδο αυτή, γίνεται επαλήθευση και διασταύρωση των αποτελεσµάτων µε τη 
βοήθεια της εξίσωσης που συνδέει την κινητική ενέργεια των σωµατιδίων και τη θερµοκρασία της 
κρυσταλλικής δοµής. Στην περίπτωση της ΤΤΜ, οι θερµοκρασίες των ατόµων και των ηλεκτρονίων 
επηρεάζουν τη θερµική αγωγιµότητα και τη θερµοχωρητικότητα των ηλεκτρονίων. Η εξαγωγή των 
αποτελεσµάτων έγινε µε τη βοήθεια δύο ειδών από συνοριακές συνθήκες: 
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• Περίπτωση 1η: Ένα θερµικό λουτρό εκτείνεται σε µακροµοριακές διαστάσεις, µε τη βοήθεια της 
µεθόδου πεπερασµένων διαφορών (FD) και έχοντας ως αρχική εξίσωση αυτή που αφορά το 
διθερµοκρασιακό µοντέλο. 
• Περίπτωση 2η: Ένα θερµικό λουτρό τοποθετείται στο κατώτατο σύνορο της MD ανάλυσης, δηλαδή 
στη θέση x = 0. 
Ανεξάρτητα από τη χρησιµοποιούµενη περίπτωση, διαπιστώνεται, κατά την εκτέλεση του 
συνδυασµένου υπολογιστικού κώδικα, ότι ο κυρίαρχος µηχανισµός µετάδοσης θερµότητας στην 
πρώτη φάση του φαινοµένου είναι η αγωγή ηλεκτρονίων, η οποία λαµβάνει χώρα µερικά picoseconds 
µετά την επενέργεια του παλµού. Η µεταφορά θερµότητας γίνεται µε αγωγή και στο επόµενο στάδιο, 
αυτό του θερµικού ωστικού κύµατος. 
 
 
Σχήµα 3.16. Αναπαράσταση της διαδικασίας υπολογισµού των µηχανισµών µετάδοσης θερµότητας και 
κρουστικών κυµάτων, µε τη συνδυαστική χρήση των µεθόδων TTM, MD και FD. 
 
3.5. Περιγραφή των συνοριακών συνθηκών για προβλήµατα MD 
 
Όταν εκτελούνται υπολογισµοί Μοριακής Δυναµικής σε µόρια και σωµατίδια, τα οποία βρίσκονται σε 
µία τέτοια θερµοκρασία ώστε η κατάσταση της ύλης για το υλικό στο οποίο αντιστοιχούν να είναι εξ 
ολοκλήρου στερεά, δεν υπάρχει καµία απαίτηση αναφορικά µε τον περιορισµό του όγκου προσοµοίωσης, 
ενώ ταυτόχρονα µπορεί το σύστηµα προσοµοίωσης να περιλαµβάνει µόνο µία χωρική διάσταση, λόγω 
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του εν γένει ισοτροπικού χαρακτήρα του υπό µελέτη όγκου. Όµως, σε περίπτωση που παρεµβάλλονται 
υγρά ή αεριώδη µέρη στον όγκο αυτό, είναι πλέον αναγκαίο να περιοριστεί ο όγκος προσοµοίωσης, 
καθώς σε διαφορετική περίπτωση θα πρέπει η προσοµοίωση να πραγµατοποιηθεί σε όλες τις διαστάσεις 
του συστήµατος, αυξάνοντας µε αυτό τον τρόπο σηµαντικά τον υπολογιστικό χρόνο. 
Ο περιορισµός του όγκου προσοµοίωσης γίνεται µέσω της εισαγωγής χωρικών συνοριακών συνθηκών. 
Η Μοριακή Δυναµική ανάλυση εφαρµόζεται κατά βάση σε συστήµατα που εµπεριέχουν µερικές 
εκατοντάδες ή χιλιάδες σωµατίδια προς προσοµοίωση. Αν θέλουµε να λάβουµε υπόψη την ύπαρξη 
ατελειών σε έναν απεριόριστο κρύσταλλο, µπορούµε να προσοµοιώσουµε τις ιδιότητές τους θεωρώντας 
την υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς ως τµήµα του απεριόριστου κρυστάλλου και διατυπώνοντας µία 
σειρά από σχέσεις που εκφράζουν, σε αντιστοιχία µε τις ιδιότητες των σωµατιδίων εντός της κυψελίδας, 
τα χαρακτηριστικά και τις ιδιότητες των σωµατιδίων που βρίσκονται έξω από αυτήν. Η εισαγωγή 
συνοριακών συνθηκών στο σύστηµα MD επιβάλλεται τόσο από τους παραπάνω λόγους, όσο και από τη 
διαπίστωση ότι όσο µεγάλο κι αν είναι το υπό µελέτη σύστηµα, είναι σίγουρα µικρότερο από το 
πραγµατικό σύστηµα, το οποίο αποτελείται από ένα ιδιαίτερα µεγάλο βαθµό σωµατιδίων. 
Τα είδη συνοριακών συνθηκών που χρησιµοποιούνται, και τα οποία θα αναλυθούν στα επόµενα 
Εδάφια, είναι τα εξής: 
• Ελεύθερες Συνοριακές Συνθήκες (Free Boundary Conditions – FBC). 
• Ανακλώµενες Συνοριακές Συνθήκες (Reflecting Boundary Conditions – RBC). 
• Περιοδικές Συνοριακές Συνθήκες (Periodic Boundary Conditions – PBC). 
 
3.5.1. Ελεύθερες Συνοριακές Συνθήκες 
 
Οι ελεύθερες συνοριακές συνθήκες αποτελούν την απλούστερη µορφή συνοριακών συνθηκών από 
αυτές που χρησιµοποιούνται σε µία προσοµοίωση Μοριακής Δυναµικής. Οι συνθήκες αυτές ονοµάζονται 
αλλιώς και συνθήκες ελεύθερης επιφάνειας. Όταν αυτές οι συνθήκες εφαρµόζονται, επιτρέπουν σε 
οποιοδήποτε σωµατίδιο του όγκου προσοµοίωσης, που θα έρθει σε επαφή µε τη θεωρητική επιφάνεια 
που ορίζουν οι συνθήκες αυτές, να µπορεί να αποµακρυνθεί από τον όγκο προσοµοίωσης. Οι ίδιες 
συνθήκες επιτρέπουν, αντίστροφα, σε οποιοδήποτε σωµατίδιο που δεν ανήκει αρχικά στον υπόψη όγκο, 
να εισέλθει σε αυτόν. Η αποµάκρυνση των σωµατιδίων από τον όγκο προσοµοίωσης γίνεται κάτω από 
κάποιες καθορισµένες συνθήκες, οι οποίες θα περιγραφούν στο επόµενο Κεφάλαιο. Μπορούµε πάντως 
να σηµειώσουµε εδώ συνοπτικά ότι τα σωµατίδια κινούνται είτε λόγω της πιθανής αποµάκρυνσής τους 
από τον όγκο προσοµοίωσης είτε λόγω της ταλαντωτικής τους κίνησης µέσα στην κρυσταλλική δοµή. 
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Το παρακάτω Σχήµα 3.17. εµφανίζει τη θέση των ελεύθερων συνοριακών συνθηκών µέσα στον 
υπολογιστικό όγκο της κυψελίδας: 
 
 
Σχήµα 3.17. Σχηµατική αναπαράσταση των ελεύθερων συνοριακών συνθηκών (FBC) µέσα στην 
υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς. 
 
3.5.2. Ανακλώµενες Συνοριακές Συνθήκες 
 
Κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης, οι ανακλώµενες συνοριακές συνθήκες χαρακτηρίζονται από µία 
θεωρητική επιφάνεια, πάνω στην οποία, όταν προσπέσει ένα σωµατίδιο του όγκου προσοµοίωσης, το 
κάθετο (στην επιφάνεια) διάνυσµα της συνιστάµενης ταχύτητάς του αποκτά αντίστροφη φορά (γι’αυτό 
άλλωστε και αυτές οι συνοριακές συνθήκες ονοµάζονται ανακλώµενες). Η έλευση ενός σωµατιδίου σε 
επαφή µε τη θεωρητική επιφάνεια µιας ανακλώµενης συνοριακής συνθήκης οφείλεται στην ταλαντωτική 
κίνηση των ατόµων της κρυσταλλικής δοµής. 
Η εφαρµογή ανακλώµενων συνοριακών συνθηκών εξασφαλίζει τη µόνωση του συστήµατος, καθώς 
διασφαλίζει ότι η ολική ενέργεια, ο όγκος και ο συνολικός αριθµός σωµατιδίων διατηρείται σταθερός 
καθ’όλη τη διάρκεια της προσοµοίωσης. 
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Σχήµα 3.18. Σχηµατική αναπαράσταση των ανακλώµενων συνοριακών συνθηκών (FBC) µέσα στην 
υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς. 
 
3.5.3. Περιοδικές Συνοριακές Συνθήκες 
 
Στα πλαίσια της περιγραφής των περιοδικών συνοριακών συνθηκών, θεωρούµε ότι ο απεριόριστος 
κρύσταλλος αποτελεί µία περιοδική επανάληψη της υπολογιστικής κυψελίδας αναφοράς προς όλες τις 
διαστάσεις του χώρου, δηλαδή προς όλες τις διευθύνσεις Χ, Υ και Z ενός τρισδιάστατου καρτεσιανού 
συστήµατος συντεταγµένων. Κατά συνέπεια, θεωρούµε ότι ο απεριόριστος κρύσταλλος περιλαµβάνει 
έναν απεριόριστο αριθµό σωµατιδίων, που παίζουν το ρόλο των ειδώλων για τα σωµατίδια της κύριας 
υπολογιστικής κυψελίδας. Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι οι περιοδικές συνοριακές συνθήκες είναι ουσιαστικά 
η δηµιουργία πανοµοιότυπων αντιγράφων της υπολογιστικής κυψελίδας αναφοράς, τα οποία (αντίγραφα) 
θα χρησιµοποιηθούν για την προσοµοίωση γύρω από την κυψελίδα. 
Κάθε άτοµο που βρίσκεται στη θέση r
r
της µοντελοποιούµενης κυψελίδας αντιπροσωπεύει ένα σύνολο 
ατόµων, των οποίων οι θέσεις καθορίζονται από γραµµικούς συνδυασµούς της θέσης r
r
 και των 
διανυσµάτων θέσης των γωνιών της κυψελίδας, a
r
, b
r
 και c
r
: 
' ,  µε , ,r r la mb nc l m n= + + + ∈
ur r r r r Δ . (3.22) 
Στην περίπτωση των δισδιάστατων περιοδικών συνοριακών συνθηκών, η κύρια υπολογιστική 
κυψελίδα περικλείεται από 23 1 8− =  πανοµοιότυπα αντίγραφα, µε το συνολικό αριθµό των 9 κυψελίδων 
να είναι ουσιαστικά το πλήθος των πιθανών συνδυασµών από δύο (2) ίδιες ή διαφορετικές τιµές µεταξύ 
των αριθµών -1, 0 και 1. Μία τέτοια αναπαράσταση εµφανίζεται στο παρακάτω Σχήµα 3.19.: 
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Σχήµα 3.19. Αναπαράσταση περιοδικών συνοριακών συνθηκών (PBC) σε δύο διαστάσεις. Η 
υπολογιστική κυψελίδα περικλείεται από οκτώ (8) πανοµοιότυπα αντίγραφα, κάθε ένα από τα οποία 
χαρακτηρίζεται από ένα διάνυσµα µετατόπισης ( ),a x y=
r
, µε [ ], 1,1x y∈ − . 
 
Στην περίπτωση των τρισδιάστατων περιοδικών συνοριακών συνθηκών, η κύρια υπολογιστική 
κυψελίδα περικλείεται από 33 1 26− =  πανοµοιότυπα αντίγραφα, µε το συνολικό αριθµό των 27 
κυψελίδων να αναπαριστά το πλήθος των πιθανών συνδυασµών από τρεις (3) ίδιες ή διαφορετικές τιµές 
µεταξύ των αριθµών -1, 0 και 1. Μία τέτοια αναπαράσταση εµφανίζεται στο παρακάτω Σχήµα 3.20., 
όπου µε κόκκινο χρώµα εµφανίζεται η υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς. 
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Σχήµα 3.20. Αναπαράσταση περιοδικών συνοριακών συνθηκών (PBC) σε τρεις διαστάσεις. Η 
υπολογιστική κυψελίδα περικλείεται από είκοσι έξι (26) πανοµοιότυπα αντίγραφα, κάθε ένα από τα οποία 
χαρακτηρίζεται από ένα διάνυσµα µετατόπισης ( ), ,a x y z=
r
, µε [ ], , 1,1x y z∈ − . 
 
Κάθε µέλος του συνόλου των αντιγράφων της υπολογιστικής κυψελίδας συµπεριφέρεται όµοια µε 
κάθε άλλο µέλος του ίδιου συνόλου, κάνοντας έτσι αναγκαία την αναπαράσταση µόνο ενός από τα µέλη 
αυτά, στα πλαίσια της διαδικασίας ανάπτυξης του κώδικα MD. Επίσης, κάθε άτοµο της κυψελίδας 
προσοµοίωσης αλληλεπιδρά τόσο µε τα υπόλοιπα άτοµα της κυψελίδας όσο και µε τα αντίγραφά τους 
στις γύρω κυψελίδες που έχουν καταστρωθεί κατά την εισαγωγή των περιοδικών συνοριακών συνθηκών. 
Με αυτό τον τρόπο εξαλείφονται οι επιφάνειες και τα φαινόµενα που σχετίζονται µε τις κυψελίδες, ενώ 
οι θέσεις των ορίων της µοντελοποιούµενης κυψελίδας δεν έχουν πλέον σηµασία κατά την προσοµοίωση. 
Παρά το γεγονός ότι, λόγω της εισαγωγής των περιοδικών συνοριακών συνθηκών, ο αριθµός των 
αλληλεπιδράσεων µεταξύ των ατόµων αυξάνεται, δε συµβαίνει το ίδιο µε την απαιτούµενη υπολογιστική 
ισχύ, καθώς αυτή επηρεάζεται ελάχιστα λόγω της µικρής ακτίνας δράσης των δυναµικών. 
Έστω ότι ο όγκος προσοµοίωσης είναι κυβικός, κάτι που ουσιαστικά αποτελεί και την απλούστερη 
περίπτωση προσοµοίωσης. Έστω επίσης ότι ο αριθµός σωµατιδίων που περιλαµβάνει ο υπόψη όγκος 
είναι N. Για όσο διαρκεί η προσοµοίωση, η ταλάντωση της κρυσταλλικής δοµής του στερεού υλικού θα 
υποχρεώσει ορισµένα από τα σωµατίδια να εξέλθουν του όγκου προσοµοίωσης, ακολουθώντας τις 
αντίστοιχες τροχιές. Όµως, η απαίτηση για τη διατήρηση του αριθµού σωµατιδίων σε µία σταθερή τιµή 
οδηγεί στην ανάγκη να επανεισέλθει ένα νέο σωµατίδιο στον όγκο προσοµοίωσης, κατά τέτοιον τρόπο 
όπως εµφανίζεται στο παρακάτω Σχήµα 3.21.. Παρατηρώντας το Σχήµα βλέπουµε ότι, όταν το σωµατίδιο 
εξέλθει από το ένα όριο της υπολογιστικής κυψελίδας αναφοράς, το ίδιο αυτό σωµατίδιο εισέρχεται από 
την απέναντι πλευρά µε το ίδιο διάνυσµα ταχύτητας. 
 
Σχήµα 3.21. Αναπαράσταση της εξόδου και επανεισόδου ενός ατόµου µέσα στην υπολογιστική κυψελίδα, 
στα πλαίσια της εφαρµογής των περιοδικών συνοριακών συνθηκών. 
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Για να διατηρηθεί η ολική ενέργεια του συστήµατος σταθερή, θα πρέπει το νέο σωµατίδιο να έχει την 
ίδια ταχύτητα και δυναµική ενέργεια µε αυτό που µόλις εξήλθε του όγκου της κυψελίδας αναφοράς. 
Έστω ότι ο όγκος προσοµοίωσης είναι ένας κύβος ακµής L, µε κέντρο το σηµείο ( ), , , ,
2 2 2
L L Lx y z ⎛ ⎞= ⎜ ⎟⎝ ⎠
. Η 
αποµάκρυνση ενός σωµατιδίου από τη θέση x = L, που αντιστοιχεί στο ένα άκρο του κύβου, θα 
συνεπάγεται ακολούθως και την εισροή ενός νέου σωµατιδίου στον όγκο προσοµοίωσης, από τη θέση 
0x = , µε τις συντεταγµένες του κατά τους άξονες y και z να διατηρούνται παρ’όλα αυτά σταθερές και 
ίδιες µε αυτές του σωµατιδίου που εξήλθε. Παρόµοιες διαπιστώσεις ισχύουν και κατά την περίπτωση 
εκροής ενός σωµατιδίου από τον όγκο προσοµοίωσης κατά τις διευθύνσεις y και z. 
Όπως θα διαπιστώσουµε και στο παρακάτω Σχήµα 3.22., από τη στιγµή που τα όσα λαµβάνουν χώρα 
στην υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς αντιγράφονται σε κάθε αντίγραφο της κυψελίδας, η µάζα της 
παραµένει σταθερή. 
 
Σχήµα 3.22. Εφαρµογή περιοδικών συνοριακών συνθηκών σε δύο διαστάσεις. 
 
Η περίπτωση που εξετάζεται στο παραπάνω Σχήµα αφορά προσοµοίωση σε δύο διαστάσεις. Στα 
τρισδιάστατα προβλήµατα, το διάνυσµα µετατόπισης της κύριας κυψελίδας είναι το ( )0,0,0a =
r
. Για ένα 
διάνυσµα r
r
, του οποίου η κορυφή εµπεριέχεται σε ένα κελί Α αλλά ξεκινά από την αρχή του κελιού Β, η 
πλήρης έκφραση του διανύσµατος είναι ( )
( )B
Ar
r
. Για κυβικές, τρισδιάστατες κυψελίδες, υπάρχει η 
δυνατότητα έκφρασης της αρχής συντεταγµένων κάθε αντίγραφου κυψελίδας, µε τη βοήθεια ενός 
διανύσµατος R
ur
 µε την ακόλουθη αναλυτική έκφραση: 
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( )
( )0,0,0
AR La=
ur r
 (3.23) 
όπου  L  η ακµή της κυβικής κυψελίδας (βαθµωτό µέγεθος). 
Για όλα τα αντίγραφα κελιά Α, κάθε σωµατίδιο i καταλαµβάνει την ίδια θέση µε αυτή που 
καταλαµβάνει στην κύρια κυψελίδα: 
( )
( )( ) ( )( )( )0,0,00,0,0AA
i i
r r=
r r
 (3.24) 
Αυτό συνεπάγεται ότι κάθε αντίγραφο του i θα έχει και την ίδια ορµή µε το i: 
( )
( )( ) ( )( )( )0,0,00,0,0AA
i i
p p=
ur ur
 (3.25) 
Κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης MD, απαιτείται µόνο η αποθήκευση των θέσεων των 
σωµατιδίων στην υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς, κάτι που πρόκειται για µία πολύ σηµαντική 
διευκόλυνση που έρχεται ως συνέπεια της εφαρµογής των περιοδικών συνοριακών συνθηκών. Οι θέσεις 
των αντιγράφων υπολογίζονται µόνο όταν είναι απαραίτητο, µε τη βοήθεια του µετασχηµατισµού 
συντεταγµένων. Ο απλούστερος µετασχηµατισµός σε τρεις διαστάσεις είναι για τις κυβικές κυψελίδες, 
όπου η θέση του αντιγράφου ενός σωµατιδίου i, µέσα σε µία κυψελίδα Α που περιλαµβάνεται σε ένα 
σύνολο κυβικών κυψελίδων ακµής L, υπολογίζεται µε τη βοήθεια της ακόλουθης σχέσης: 
( )
( )( ) ( )( )( ) ( )( ) ( )( )( )0,0,0 0,0,0A AA A A A
i i i
r r R r La= + = +
r r ur r r
 (3.26) 
Λόγω της παραπάνω σχέσης, διαπιστώνουµε εντέλει ότι η θέση ενός αντιγράφου σωµατιδίου i µπορεί 
να υπολογιστεί απλά έχοντας γνώση τη θέση του i στην κύρια κυψελίδα, καθώς επίσης και το διάνυσµα 
µετατόπισης a
r
. 
Η ολική δυναµική ενέργεια της κυψελίδας αναφοράς (Reference Cell – RC), λόγω της ύπαρξης Ν 
σωµατιδίων σε αυτή, υπολογίζεται µε τη βοήθεια της ακόλουθης σχέσης: 
( )
( )( )0,0,00,0,012RC iji jU V r≠= ∑∑  (3.27) 
όπου ( )ijV r  το δυναµικό δύο σωµάτων. Σε περιοδικά συστήµατα εκτός από αυτά της κύριας 
κυψελίδας, τα αντίγραφα αυτών συνεισφέρουν και αυτά στην ολική δυναµική ενέργεια: 
( )
( )( )0,0,00,0,012non RC iji jaU u r aL− ≠= −∑∑∑r  (3.28) 
όπου ( )ij i jr aL r r aL− = − + . 
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Σε ένα D-διάστατο σύστηµα, το άθροισµα όλων των διανυσµάτων µετατόπισης a
r
 για όλες τις 
κυψελίδες, αυξάνει τις συνεισφορές από την κύρια κυψελίδα { }( )0,0,0a =r  και όλες τις αντίγραφες. Η 
σχέση που αναπαριστά, σε µαθηµατική µορφή, τα παραπάνω, διατυπώνεται ακολούθως για τρισδιάστατο 
σύστηµα συντεταγµένων: 
( ) ( )... ...
x y za a a a
+∞ +∞ +∞
=−∞ =−∞ =−∞
=∑ ∑ ∑ ∑  (3.29) 
Για ένα τυχαίο σωµατίδιο s που βρίσκεται εντός της κύριας κυψελίδας, η δυναµική ενέργεια δίνεται 
από την παρακάτω σχέση: 
( )
( )( )0,0,00,0,012s sja j sU V r aL≠= −∑∑  (3.30) 
Κάθε αντίγραφο του σωµατιδίου s χαρακτηρίζεται από την ίδια δυναµική ενέργεια µε αυτή που 
υπολογίστηκε στην (3.30). Για παράδειγµα, η έκφραση που δίνει τη δυναµική ενέργεια για ένα αντίγραφο 
s’ µε διάνυσµα µετατόπισης { }1,1,1a =
r
, είναι η παρακάτω: 
( )
( )( )1,1,1' ' 1,1,1
'
1
2s s ja j s
U V r aL
≠
= −∑∑  (3.31) 
Όµως, λόγω της (3.24) ισχύει ότι ( )
( )
( )
( )0,0,0 1,1,1
0,0,0 ' 1,1,1mj m jr r= , κατά συνέπεια επαληθεύεται ότι 's sU U= . 
Από τα παραπάνω βλέπουµε ότι η δύναµη που ασκεί κάθε αντίγραφο σωµατίδιο s’ είναι ίση µε τη 
δύναµη που ασκεί το σωµατίδιο της κύριας κυψελίδας, s. Δηλαδή: 
( )
( )
( )
( )
'
'0,0,0 1,1,1
0,0,0 1,1,1
E s E s
s s
s s
P P F F
r r
− −∂ ∂= ⇒ =
∂ ∂
 (3.32)  
Από την (3.32) συµπεραίνουµε ότι, για τα αντίγραφα σωµατίδια που βρίσκονται στις αντίγραφες 
κυψελίδες, οι ακολουθούµενες τροχιές είναι επίσης αντίγραφες σε σχέση µε το αρχικό σωµατίδιο. Η 
δύναµη που ασκείται σε ένα σωµατίδιο από αυτά που βρίσκονται τόσο στην κύρια όσο και στις 
αντίγραφες κυψελίδες, δίνεται από µία σχέση που προκύπτει ουσιαστικά από την (3.28): 
( )s sj
a j s
F f r aL
≠
= −∑∑  (3.33) 
όπου f η δύναµη µεταξύ δύο σωµατιδίων, sjr  η απόσταση µεταξύ των σωµατιδίων s και j και α µία 
ποσότητα που εκφράζεται µέσω της σχέσης (3.29). 
Οι περιοδικές συνοριακές συνθήκες ορίζουν τι γίνεται σε ένα σωµατίδιο όταν συναντά το όριο του 
συστήµατος. Κάθε σωµατίδιο που εγκαταλείπει την κύρια κυψελίδα αντικαθίσταται από το αντίγραφό 
του, το οποίο εισέρχεται σε αυτή.  Ένα σωµατίδιο i µετακινείται από την κύρια κυψελίδα στην 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  166	  
	  
αντίγραφη, έστω Α, ενώ από την αντίγραφη –Α ένα άλλο σωµατίδιο εισέρχεται στην κύρια. Ο 
µετασχηµατισµός θέσης του σωµατιδίου i εκφράζεται ως εξής: 
( )
( )
( )
( )
( )
( )0,0,0 0,0,0 0,0,0
0,0,0 0,0,0i i A ir r r La−⇒ = −
r
 (3.34) 
Λόγω της (3.25), συµπεραίνουµε ότι ο µετασχηµατισµός θέσης του i δεν επηρεάζει την ορµή ip
ur
, 
επειδή το σωµατίδιο που προέρχεται από την κυψελίδα –Α έχει την ίδια ταχύτητα µε αυτό της κύριας 
κυψελίδας: 
( )
( )
( )
( )
( )
( )0,0,0 0,0,0 0,0,0
0,0,0 0,0,0i i a ip p p−⇒ =
ur ur ur
 (3.35) 
Οι περιοδικές συνοριακές συνθήκες τελικώς ορίζονται από τις σχέσεις µετασχηµατισµού (3.34) και 
(3.35). 
 
Κριτήριο Ελάχιστης Εικόνας – Minimum Image Criterion 
Το κριτήριο αυτό χρησιµοποιείται στα πλαίσια της εισαγωγής και εφαρµογής περιοδικών συνοριακών 
συνθηκών µε σκοπό την όσο το δυνατό µεγαλύτερη ελάττωση της απαιτούµενης υπολογιστικής ισχύος. 
Για την εφαρµογή αυτού του κριτηρίου, θα πρέπει η υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς που θα 
χρησιµοποιηθεί στη µοντελοποίηση να έχει όλες τις διαστάσεις τουλάχιστον ίσες µε το διπλάσιο της 
ακτίνας αποκοπής δράσης του δυναµικού. Με άλλα λόγια, αν υποθέσουµε ότι η ακτίνα αποκοπής (cutoff 
distance, η απόσταση δύο σωµατιδίων πέρα από την οποία οι δυνάµεις αλληλεπίδρασης µεταξύ τους 
είναι αµελητέες) είναι ίση µε cr  και όλες οι διαστάσεις της κυψελίδας είναι 2 cr , είναι σίγουρο ότι κάποιο 
άτοµο i της κυψελίδας θα αλληλεπιδρά µε ένα άτοµο j και µε το πολύ ένα περιοδικό αντίγραφο του j. 
Κάτι τέτοιο συµβαίνει επειδή δύο αντίγραφα του j θα πρέπει να βρίσκονται σε µεταξύ τους απόσταση 
τουλάχιστον 2 cr , από τη στιγµή που δεν υπάρχει επικάλυψη τόσο ανάµεσα στα αντίγραφα όσο και 
ανάµεσα στην κύρια κυψελίδα και σε κάθε αντίγραφο. Με δεδοµένο ότι η κυψελίδα προσοµοίωσης έχει 
διαστάσεις τουλάχιστον 2 cr , µπορεί το κριτήριο ελάχιστης εικόνας να εφαρµοστεί. Σύµφωνα µε αυτό το 
κριτήριο, ανάµεσα σε όλα τα αντίγραφα ενός ατόµου j που αλληλεπιδρά µε το i, λαµβάνεται υπόψη 
στους υπολογισµούς ΜΟΝΟ το αντίγραφο εκείνο που βρίσκεται πλησιέστερα στο i. Η εφαρµογή του 
κριτηρίου µειώνει στο ελάχιστο το υπολογιστικό κόστος, χωρίς να δηµιουργεί προβλήµατα ούτε στους 
υπολογισµούς αλλά ούτε και στην ακρίβειά τους. Το παρακάτω Σχήµα 3.23. παρουσιάζει σχηµατικά τη 
διαδικασία εφαρµογής του κριτηρίου: 
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Σχήµα 3.23. Κριτήριο ελάχιστης εικόνας (Minimum Image Criterion). Η υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς 
περιέχει Ν = 3 σωµατίδια, µε αποτέλεσµα να υπάρχουν ( )1 32
N N − =  γειτονικά ζεύγη σωµατιδίων. Ο 
διαχωρισµός των ζευγών ορίζεται από την ελάχιστη απόσταση µεταξύ του σωµατιδίου i και κάθε 
αντιγράφου του j. 
 
3.6. Παραδείγµατα διεξαχθεισών υπολογιστικών αναλύσεων και προσεγγίσεων στο 
φαινόµενο της φωτοαποδόµησης µε Laser 
 
3.6.1. Προσοµοίωση των αρχικών σταδίων της διαδικασίας φωτοαποδόµησης µε Laser µε χρήση ανάλυσης 
πεπερασµένων στοιχείων (Conde et al., [59]) 
 
Στα πλαίσια της δουλειάς από µια σειρά Ιταλών και Ισπανών ερευνητών, και η οποία παρουσιάζεται 
περιεκτικά στη µελέτη [59], διατυπώθηκε ένα θεωρητικό µοντέλο της διαδικασίας φωτοαποδόµησης µε 
Laser, το οποίο κατά κύριο λόγο εµβαθύνει στις διεργασίες που λαµβάνουν χώρα τις πρώτες χρονικές 
στιγµές µετά την πρόσπτωση του παλµού (ή των παλµών) Laser πάνω στην επιφάνεια του υλικού. Το 
βασικό χαρακτηριστικό που κάνει τη µελέτη των Conde et al. να ξεχωρίζει είναι η συµπερίληψη της 
έννοιας της τραχύτητας επιφάνειας (surface roughness) ως βασικό παράγοντα που επηρεάζει το 
θεωρητικό µοντέλο φωτοαποδόµησης µε Laser. Η διαφορική εξίσωση θερµότητας επιλύθηκε µε χρήση 
του υπολογιστικού πακέτου ANSYS, το οποίο όµως δε θα χρησιµοποιήσουµε στην παρούσα µελέτη µας, 
καθώς το λογισµικό Matlab θα χρησιµοποιηθεί για την ανάπτυξη του υπολογιστικού κώδικα.  
Το µοντέλο που αναπτύχθηκε στη µελέτη [59] είναι δισδιάστατο (2D). Πάνω σε αυτό 
χρησιµοποιήθηκε ανάλυση πεπερασµένων στοιχείων για την προσοµοίωση της ακτινοβόλησης ενός 
στόχου από πυρίτιο (Si), µε χρήση µιας δέσµης που παράχθηκε από ένα Excimer Laser. Το Si 
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χρησιµοποιείται ως ένα σύνηθες υλικό-στόχος για την εξέταση του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης µε 
παλµικό Laser, λόγω των φυσικών ιδιοτήτων του υλικού αλλά και του ευρέος φάσµατος εφαρµογών στις 
οποίες χρησιµοποιείται. Το µοντέλο που περιγράφεται λαµβάνει υπόψη, πέραν της τραχύτητας της 
επιφάνειας του στόχου, πιθανές ατέλειες στην επιφάνειά του, καθώς επίσης και το φαινόµενο του plasma 
shielding που οφείλεται στην έκλυση πλάσµατος κατά τη φωτοαποδόµηση του στόχου. 
Η διάρκεια παλµού ορίζεται σε µερικά nanoseconds, πράγµα που σηµαίνει ότι το συγκεκριµένο 
µοντέλο µπορεί να ληφθεί, κατά κάποιον τρόπο, ως οδηγός για τη διατύπωση του υπολογιστικού κώδικα 
της µελέτης µας (και οποίος θα παρουσιαστεί στα πλαίσια του Κεφαλαίου 5), στα πλαίσια του οποίου θα 
γίνει χρήση ενός nanosecond Laser, όπως ακριβώς και στην πειραµατική διαδικασία. Το γεγονός ότι η 
διάρκεια του παλµού είναι της τάξης των nanoseconds σηµαίνει ότι οι θερµικές επιδράσεις έχουν πολύ 
πιο βαρύνουσα σηµασία από τις οπτικές διαδικασίες, στα πλαίσια της διαδικασίας φωτοαποδόµησης. 
Κατά συνέπεια, η θερµοκρασιακή κατανοµή στο στερεό, προκαλούµενη από την ακτινοβολία Laser, 
µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια της παρακάτω ευρέως γνωστής και χρησιµοποιούµενης εξίσωσης 
µεταφοράς θερµότητας µε αγωγή: 
 
( ) ( ) ( ),H T k T T r tt
∂ ⎡ ⎤=∇ ∇⎣ ⎦∂
r
 (3.22) 
όπου k o συντελεστής θερµικής αγωγιµότητας, Η(Τ) η συνάρτηση ενθαλπίας, T η θερµοκρασία, t ο 
χρόνος και r
r
 το διάνυσµα θέσης. Η επίλυση της παραπάνω εξίσωσης καθίσταται εφικτή αν ληφθούν 
υπόψη οι παρακάτω συνοριακές συνθήκες: 
( ) ( )0,0   υ, 0T r T t= ∀ =
r
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∂
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 (3.23β) 
Οι θερµικές ιδιότητες του υλικού εξαρτώνται από τη θερµοκρασία του, η οποία µεταβάλλεται καθ’όλη 
τη διάρκεια της διαδικασίας φωτοαποδόµησης. Επίσης, η συνάρτηση ενθαλπίας λαµβάνει υπόψη τις 
αλλαγές φάσης καθόσον διαρκεί η διαδικασία. Η εξωτερική ροή θερµότητας, Ιi, ακολουθεί µία κατανοµή 
που προσεγγίζει τη Gauss και µπορεί να περιγραφεί µε τη βοήθεια της παρακάτω εξίσωσης: 
( ) ( ) ( ), , ,iI r t P F G A= τ θ
r
 (3.24) 
όπου η συνάρτηση ( ),P F τ  λαµβάνει υπόψη την πυκνότητα ενέργειας της δέσµης, F (σε 2J cm ) καθώς 
επίσης και τη διάρκεια παλµού, τ (σε ns). Η συνάρτηση ( ),G A θ  καθορίζει τις ιδιότητες του υλικού, τη 
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γεωµετρία και τις µεταβολές στη µορφολογία της επιφάνειας, λαµβάνοντας υπόψη την 
απορροφητικότητα Α και το συντελεστή ελάττωσης της έντασης, cosθ . 
Η τοπική τραχύτητα επιφάνειας, η οποία λαµβάνεται υπόψη στο µοντέλο, ορίζεται µέσω µιας 
συνεχόµενης σειράς τριγώνων πάνω στην επίπεδη επιφάνεια. Όπως φαίνεται στο παρακάτω Σχήµα 3.17., 
ορίζεται η χαρακτηριστική γωνία της τραχύτητας επιφάνειας, θR, µε αρχική τιµή 3.57oRA RBθ = θ = . Κατά 
την πρόσπτωση της δέσµης Laser πάνω στην επιφάνεια του στόχου, υπό γωνία πρόσπτωσης θο, µπορούν 
να διακριθούν τρεις διαφορετικές ζώνες ακτινοβολίας, µε αποτέλεσµα να διαφοροποιείται τοπικά, από 
θέση σε θέση, η πυκνότητα ενέργειας του Laser. Το θερµοκρασιακό πεδίο στο ισοτροπικό υλικό 
λαµβάνεται στους κόµβους ενός προηγουµένως καθορισµένου πλέγµατος. 
 
 
Σχήµα 3.17. Σχηµατικό διάγραµµα του προφίλ της επιφάνειας του στόχου. Η τραχύτητα χαρακτηρίζεται 
από τις γωνίες θRA και θRB . Σε κάθε ζώνη εµφανίζεται η εξάρτηση των διαφόρων γωνιών και παραµέτρων 
από την πυκνότητα ενέργειας του Laser. Με θο συµβολίζεται η γωνία πρόσπτωσης της δέσµης. 
 
Η µοντελοποίηση των αρχικών σταδίων φωτοαποδόµησης συνδυάστηκε µε µία πειραµατική 
διαδικασία που έλαβε χώρα σε ένα σύστηµα PLD υψηλού κενού, υπό βασική πίεση 10-3 Pa. Για την 
ακτινοβόληση χρησιµοποιήθηκε ένα Excimer Laser XeCl, µε γωνία πρόσπτωσης της δέσµης 0 45
oθ = . Ο 
κάθε παλµός είχε µήκος κύµατος 308 nm, η διάρκειά του ήταν 30 ns, η πυκνότητα ενέργειας 5 J/cm2 και 
ο ρυθµός επαναληψιµότητας 10 Hz. 
Τα πειραµατικά αποτελέσµατα, τα οποία απεικονίστηκαν µε τη βοήθεια ενός ηλεκτρονιακού 
µικροσκοπίου σάρωσης (Scanning Electron Microscope – SEM), εµφανίζουν ότι, ακόµα και µετά την 
επενέργεια λίγων παλµών, η αρχικώς επίπεδη επιφάνεια αρχίζει και αποκτά τραχύτητα, η οποία γίνεται 
ολοένα και εντονότερη όσο αυξάνει ο αριθµός των παλµών, κάτι που έχει ως τελικό αποτέλεσµα το 
σχηµατισµό έντονα διακριτών ορέων και κοιλάδων. Για µικρό αριθµό παλµών, η έκλυση της στήλης 
πλάσµατος είναι ένα φαινόµενο που δεν είναι ορατό µε γυµνό µάτι, λόγω της πολύ µικρής απόκλισης του 
άξονα συµµετρίας της στήλης πλάσµατος από τη διεύθυνση πρόσπτωσης της δέσµης Laser (π.χ. γωνία 
τραχύτητας 2ο µετά τον έκτο (6ο) παλµό). Βέβαια, για αρκετά µεγάλους αριθµούς παλµών, η µεταβολή 
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της γωνίας τραχύτητας ελαττώνεται, έως ότου η γωνία φτάσει στις περίπου 17ο έπειτα από την 
επενέργεια 200 παλµών, µε τη µέγιστη τιµή της γωνίας να διαµορφώνεται τελικώς στις 18ο. Το Σχήµα 
3.18. εµφανίζει τις µεταβολές σε τραχύτητα και γωνία απόκλισης / τραχύτητας καθώς αυξάνεται ο 
αριθµός των προσπιπτόντων παλµών. 
 
 
Σχήµα 3.18. Μικρογραφίες SEM της εξέλιξης στην τραχύτητα επιφάνειας (πάνω) και τη γωνία απόκλισης 
µεταξύ των διευθύνσεων της δέσµης Laser και της εκλυόµενης στήλης πλάσµατος (κάτω), για διαφορετικά 
πλήθη παλµών Laser. Εµφανίζονται ταυτόχρονα εικόνες της στήλης και της γωνίας εκτροπής. 
 
Με χρήση των ίδιων παραµέτρων Laser µε αυτές που χρησιµοποιήθηκαν στο πείραµα, έλαβε χώρα και 
η υπολογιστική προσοµοίωση του φαινοµένου. Με τη βοήθεια του πακέτου ANSYS έγινε εφικτή η 
απεικόνιση της θερµοκρασιακής κατανοµής και του προφίλ τραχύτητας για το στόχο από Si, καθώς 
αυξάνεται ο αριθµός των παλµών. Αρχίζει και γίνεται εµφανής η δηµιουργία ορέων και κοιλάδων καθώς 
πληθαίνουν οι επενεργούντες παλµοί, ενώ µετά την πρόσπτωση 100 παλµών η επιφάνεια παρουσιάζει 
έντονη κλίση µόνο σε µία περιοχή, µε το υπόλοιπο τµήµα να είναι επίπεδο. Η παραπάνω περιγραφή 
παρουσιάζεται σχηµατικά στο παρακάτω Σχήµα 3.19.: 
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Σχήµα 3.19. Διαφορετικά στάδια της αριθµητικής προσοµοίωσης της φωτοαποδόµησης µε Laser για τον 
υπόψη στόχο Si. Η γεωµετρία, οι διαστάσεις και ο καθορισµός του πλέγµατος εµφανίζονται στην πάνω 
αριστερά εικόνα (πριν προσπέσει ο πρώτος παλµός). Επίσης, εµφανίζεται η θερµοκρασιακή κατανοµή και 
το προφίλ της επιφάνειας (τραχύτητα), για διάφορους αριθµούς παλµών Laser, από 18 έως 100. 
 
3.6.2. Μοριακή Δυναµική Ανάλυση της φωτοαποδόµησης νικελίου (Ni) µε χρήση υπερβραχέων παλµών (Atanasov, 
Nedialkov et al. [144]) 
 
Οι Βούλγαροι µηχανικοί Atanasov και Nedialkov, µαζί µε τους συνεργάτες τους, µελέτησαν, στην 
τεχνική έκθεση [144], την υπολογιστική αναπαράσταση της φωτοαποδόµησης του νικελίου µε χρήση 
υπεριωδών (UV) και υπερβραχέων (ultrashort) παλµών Laser, µε διάρκεια παλµού 500 fs ( 135 10 s−⋅ ). 
Πρόκειται για ένα ιδιαίτερα απορροφητικό υλικό, µε συντελεστή απορρόφησης 0.525 για το µήκος 
κύµατος των 248 nm που αφορά το πείραµα.  
Το κύριο µέγεθος στο οποίο εστίασαν οι µελετητές, προκειµένου να διερευνήσουν το βαθµό 
επίδρασής του στο δοκίµιο, είναι η πυκνότητα ενέργειας του Laser. Μελετήθηκε επίσης ο σχηµατισµός 
και η διαστολή της στήλης πλάσµατος, ενώ διερευνήθηκε και το κατώφλι φωτοαποδόµησης. 
Το προφίλ της δέσµης Laser ακολουθεί χρονική κατανοµή Gauss, ενώ η δέσµη εξασθενεί κατά το 
βάθος z µε βάση τον εκθετικό νόµο του Beer-Lambert κάτι που συνδέεται µε την αύξηση της κινητικής 
ενέργειας των ελεύθερων ηλεκτρονίων. Κάθε άτοµο ιονίζεται εφόσον έχει ξεπεράσει την ενέργεια 
ιονισµού του καθώς θερµαίνεται (λαµβάνεται υπόψη ότι το πρώτο δυναµικό ιονισµού για το Ni ισούται 
µε 7.63 eV). Αυτή η ενέργεια µεταφέρεται έξω από το ηλεκτρόνιο αλλά δε µεταβιβάζεται στο πλέγµα. 
Ένα θετικό αυτής της προσοµοίωσης, που οδηγεί στη διευκόλυνσή της, είναι το γεγονός ότι το υπό 
περιγραφή µοντέλο είναι δισδιάστατο και περιορίζεται στις x και y διευθύνσεις, µε σκοπό την αύξηση του 
πάχους, το οποίο υπερβαίνει τα 25 nm. Η διευκόλυνση της προσοµοίωσης επιτυγχάνεται περαιτέρω από 
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το γεγονός ότι η φωτοαποδόµηση λαµβάνει χώρα σε κενό, κάτι που σηµαίνει ότι τα σωµατίδια του αέρα 
δε λαµβάνονται υπόψη στους υπολογισµούς, τους οποίους ενδεχοµένως και να δυσχαίρεναν. 
Η χρονική εξέλιξη του συστήµατος, το οποίο απαρτίζεται από N σωµατίδια, βασίζεται στο δεύτερο 
νόµο του Νεύτωνα. Από τη στιγµή που η Μοριακή Δυναµική (MD) το χρησιµοποιεί, προκειµένου για τον 
υπολογισµό νέων θέσεων, ταχυτήτων, επιταχύνσεων και δυνάµεων αλληλεπίδρασης, µπορεί να θεωρηθεί 
µία ιδιαίτερα κατάλληλη µέθοδος για την εξαγωγή των επιθυµητών αποτελεσµάτων. Η χωρική και 
χρονική κατανοµή της ενέργειας, της θερµοκρασίας και της πίεσης του συστήµατος, ταυτόχρονα µε τις 
αλλαγές φάσεις που λαµβάνουν χώρα, µπορούν να εξαχθούν ως αποτελέσµατα της εφαρµογής αυτού του 
κώδικα. Ο επαναληπτικός αλγόριθµος Verlet ταχύτητας (Velocity Verlet), για τον οποίο θα γίνει λόγος 
στο επόµενο Κεφάλαιο, εφαρµόστηκε επί του παρόντος, ενώ ταυτόχρονα η αρχική θερµοκρασία του 
συστήµατος προσοµοίωσης ορίστηκε στο απόλυτο µηδέν, µε την ισορροπία να επιτυγχάνεται σε 
θερµοκρασία 300 Κ πριν ο παλµός αρχίσει να εκπέµπεται.  
Από τα αποτελέσµατα της µελέτης, η οποία διεξήχθη για ροή ακτινοβολίας (πυκνότητα ενέργειας) 
Laser 0.1 J/cm2, µπορεί να παρατηρηθεί ότι η θερµικά επηρεασµένη ζώνη (Heat-Affected Zone, HAZ) 
γίνεται τόσο πιο έντονη όσο αυξάνει η χρονική στιγµή της προσοµοίωσης, όπως άλλωστε φαντάζει 
λογικό λόγω της συνεχούς θέρµανσης του υλικού. Πιο συγκεκριµένα, η έκταση της HAZ ορίζεται στα 
περίπου 2.5 nm για τη χρονική στιγµή των 500 fs, ενώ ξεπερνά τα 5 nm κατά τη χρονική στιγµή του 1 
cm. Επίσης, µας κινεί το ενδιαφέρον το γεγονός ότι ο αριθµός των φωτοαποδοµηµένων ατόµων 
παρουσιάζει µέγιστο σε στιγµή διαφορετική από αυτή που αφορά τον αριθµό των αποδοµηµένων ιόντων. 
Κάτι τέτοιο έχει άµεση σχέση µε την έκρηξη Coulomb, που προκαλεί αποβολή συσσωµατωµάτων από το 
υλικό. Το Σχήµα 3.20. παριστάνει το ακτινοβολούµενο υλικό, στο οποίο εµφανίζονται τα άτοµα και ιόντα 
της επιφάνειας που αποδοµείται. Παρατηρώντας κάθε ένα από τα στιγµιότυπα (a) έως (e), µπορούµε να 
δούµε ότι το υλικό ταλαντώνεται λόγω της ισχυρής αλληλεπίδρασης της ακτινοβολίας Laser µε την ύλη. 
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Σχήµα 3.20. Στιγµιότυπα της εξέλιξης της διαδικασίας φωτοαποδόµησης στο Ni, για τις χρονικές στιγµές: 
(α) 500 fs, (b) 1 ps, (c) 3 ps, (d) 6 ps, (e) 10 ps. Η ροή ακτινοβολίας ορίζεται στα 0.1 J/cm2. Οι µαύρες 
κουκκίδες παριστάνουν τα ιόντα και οι γκρίζες τα άτοµα. 
 
Το Σχήµα 3.21. παρακάτω, παριστάνει τόσο την εξέλιξη της συµπεριφοράς των αποδοµηµένων 
ατόµων και ιόντων στη µονάδα του χρόνου (Σχήµα [α]), µέσω του µεγέθους του ρυθµού 
φωτοαποδόµησης (ablation rate), όσο και τη χρονική εξέλιξη των θερµοκρασιών των ηλεκτρονίων 
(electrons) και του κρυσταλλικού πλέγµατος (lattice) στο υπό ακτινοβόληση σύστηµα. Όπως µπορούµε 
να διαπιστώσουµε, οι ξεχωριστές αυτές θερµοκρασίες για ηλεκτρόνια και πλέγµα κατέστη εφικτό να 
εξαχθούν λόγω της εφαρµογής του διθερµοκρασιακού µοντέλου (Two-Temperature Model, TTM), το 
οποίο ενσωµατώθηκε στον κώδικα προσοµοίωσης MD που εφαρµόστηκε, κατόπιν εισαγωγής βασικών 
παραµέτρων που ανταποκρίνονται στις πραγµατικές συνθήκες. Διαπιστώθηκε ότι οι ταχύτητες των 
µεταλλικών ατόµων ακολουθούν την κατανοµή Maxwell, ενώ η ταχύτητα των ιόντων θεωρήθηκε ότι 
προσεγγίζει τη Maxwell, µε βάση τη µελέτη των Ye και Γρηγορόπουλου [178], που αφορά την 
κατεργασία και φωτοαποδόµηση του τιτανίου (Ti) µε femtosecond παλµούς Laser. 
 
 
                                               (α)                                                                         (β) 
 
Σχήµα 3.21. (α) Χρονική συµπεριφορά των φωτοαποδοµηµένων ατόµων και ιόντων, για ροή ακτινοβολίας 
0.3 J/cm2. (β) Χρονική εξάρτηση των θερµοκρασιών των ηλεκτρονίων (διακεκοµµένη γραµµή) και του 
κρυσταλλικού πλέγµατος (συνεχής γραµµή), για ροή ακτινοβολίας 0.1 J/cm2 [144]. 
  
Ένα ακόµα από τα σηµαντικά στοιχεία της µελέτης αυτής έχει να κάνει µε τον προσδιορισµό του αριθµού 
ατόµων και ιόντων που έχουν αποκτήσει κάποια συγκεκριµένη τιµή ταχύτητας (σε km/s) µέσα στη στήλη 
πλάσµατος, όπως επίσης και το σχηµατισµό και τη διάδοση κρουστικών κυµάτων µέσα στο Ni, ως αποτέλεσµα της 
φωτοαποδόµησης. Τα γραφικά αποτελέσµατα από αυτές τις µελέτες εµφανίζονται αντίστοιχα στις εικόνες [α] και 
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[β] του ακόλουθου Σχήµατος 3.22.. Ειδικά στην περίπτωση της εικόνας (β), η εξέλιξη των κρουστικών κυµάτων 
εξετάζεται µέσω της εύρεσης των δυνάµεων που ασκούνται σε κάθε άτοµο για όσο διαρκεί η ακτινοβόλησή του, 
σε συνδυασµό µε τη διάδοση του κρουστικού κύµατος κατά το βάθος (χρήσιµα στοιχεία για τη θεωρία και τα 
αντιπροσωπευτικά µοντέλα που αφορούν τα κρουστικά κύµατα έχουν ήδη παρατεθεί στο Κεφάλαιο 2). 
 
 
Σχήµα 3.22. (α) Κατανοµή ταχυτήτων των αποδοµηµένων ατόµων και ιόντων εντός της στήλης πλάσµατος, 
για ροή ακτινοβολίας 0.2 J/cm2 (β) Η εξέλιξη και διάδοση των κρουστικών κυµάτων, για ροή ακτινοβολίας 
0.1 J/cm2, κατά τις χρονικές στιγµές 1, 1.5 και 2 ps (από δεξιά προς τα αριστερά) [144]. 
 
Μιας και κάναµε αναφορά στο Κεφάλαιο 2, που αναφέρεται στα κρουστικά κύµατα, µπορούµε να 
διαπιστώσουµε ότι αυτά πρόκειται να εµφανιστούν στο υλικό από τη στιγµή που οι ταχύτητες κίνησης 
των ατόµων στο υπό µελέτη σύστηµα είναι, σε µεγάλα διαστήµατα, σαφώς µεγαλύτερες από τα 4.97 
km/s που αντιπροσωπεύουν την ταχύτητα του ήχου στο Ni. Η ιδιαίτερα υψηλή τιµή των 22.1 km/s, η 
οποία εµφανίζεται στο διάστηµα προσοµοίωσης 1-1.5 ps, ελαττώνεται στα 16.5 km/s για το επόµενο µισό 
ps, πράγµα που σηµαίνει ότι η ταχύτητα του κρουστικού κύµατος ελαττώνεται µε το χρόνο. Όµως, δε θα 
πρέπει να παραγνωριστεί το γεγονός ότι η ταχύτητα αυτή εξακολουθεί να είναι σαφώς υψηλότερη από 
αυτή του ήχου, δικαιολογώντας πλήρως την εις βάθος διείσδυσή του στο υλικό και πλήρη προσβολή του.  
Είναι σηµαντικό επίσης να αναφέρουµε ότι η µελέτη [144] εξήγαγε και αποτελέσµατα για την εξέλιξη 
του βάθους φωτοαποδόµησης συναρτήσει της ροής ακτινοβολίας Laser. Η αύξηση του βάθους είναι 
σχεδόν γραµµική, και παρά το γεγονός ότι δεν υπάρχει πλήρης συµφωνία των υπολογιστικών 
αποτελεσµάτων µε τα πειραµατικά, µπορούµε να δούµε ότι τα δύο αποτελέσµατα βρίσκονται πολύ κοντά 
και οι γραµµές τάσης τους είναι σχεδόν παράλληλες µεταξύ τους (ίσως µε εξαίρεση πυκνότητες 
ενέργειας µεγαλύτερες των 250-300 mJ/cm2). 
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Σχήµα 3.23. Εξάρτηση του βάθους φωτοαποδόµησης από την πυκνότητα ενέργειας του Laser. Η συνεχής 
γραµµή αναπαριστά τα αποτελέσµατα από την προσοµοίωση Μοριακής Δυναµικής (MD), ενώ οι κύκλοι 
αντιπροσωπεύουν τα πειραµατικά δεδοµένα. 
 
Τα γενικά συµπεράσµατα που εξήχθησαν από την υπόψη µελέτη είναι τα εξής: 
• Εξάγεται η χρονική συµπεριφορά των αποδοµηµένων σωµατιδίων (ιόντων και ατόµων) και η 
κατανοµή των ταχυτήτων τους µέσα στη στήλη του πλάσµατος. Οι ταχύτητες των αποδοµηµένων 
ατόµων κυµαίνονται στην περιοχή των µερικών χιλιοµέτρων ανά δευτερόλεπτο, όντας µικρότερες από 
αυτές των ιόντων. Οι συγκεκριµένες ταχύτητες αυξάνονται µε τη ροή ακτινοβολίας του Laser. 
• Η ταχύτητα του κρουστικού κύµατος που διαδίδεται πολύ κοντά στην επιφάνεια του στερεού, 
υπολογίζεται εντέλει ίση µε 16.5 km/s και είναι συνεχώς µειούµενη εντός του υλικού, µέχρι να λάβει 
την τιµή της ταχύτητας του ήχου στο Ni (4.97 km/s). 
• Προσδιορίζεται το κατώφλι φωτοαποδόµησης στα 0.07 J/cm2, όντας σε πολύ καλή συµφωνία µε τα 
πειραµατικά δεδοµένα. 
 
3.6.3. Φωτοαποδόµηση µεταλλικών λεπτών υµενίων µε χρήση femtosecond παλµών Laser (Kim & Na, 
[22]) 
 
Οι Νοτιοκορεάτες Kim και Na συνέταξαν τη µελέτη [22] προκειµένου να ασχοληθούν µε την 
κατεργασία µεταλλικών επιφανειών χρησιµοποιώντας υπερβραχείς παλµούς Laser διάρκειας κάποιων 
femtoseconds (1 fs = 10-15 s). Η µελέτη τους πηγάζει από τις διαπιστώσεις που έχουν κάνει σχετικά µε 
την εξαιρετική αποτελεσµατικότητα τόσο των Laser, όσον αφορά και τις µικρο- και νανο-κατεργασίες σε 
κλίµακα κατώτερη του 1 µm, όπως επίσης και από το γεγονός ότι η διάρκεια ενός femtosecond παλµού 
είναι τόσο µικρή ώστε να µην υπάρχει πολύ ευρεία (σε γεωµετρική έκταση) θέρµανση του υλικού, λόγω 
περιορισµένης (και µερικές φορές αµελητέας) διάχυσης θερµότητας. Στην ανάλυση που γίνεται παίζει 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  176	  
	  
ρόλο και το γεγονός ότι ένας υπερβραχύς παλµός Laser αντιδρά διαφορετικά από έναν παλµό 
µεγαλύτερης διάρκειας (π.χ. κάποιων ps ή ns), από την άποψη του ότι µπορεί να οδηγήσει στη 
δηµιουργία ενός µικρού spot αποδόµησης γύρω από τη θέση εφαρµογής του πάνω στο υλικό, για ροές 
ακτινοβολίας που βρίσκονται ελάχιστα πάνω από το κατώφλι. 
Εκ των σκοπών της µελέτης των Kim και Na είναι η κατανόηση της θερµικής συµπεριφοράς της 
κατεργασίας µε Laser, λαµβάνοντας υπόψη διάµετρο δέσµης 1 µm, καθώς η θερµική συµπεριφορά σε 
κατεργασίες σαφώς µικρότερης κλίµακας επηρεάζουν την ποιότητα της αποδοµηµένης επιφάνειας. Τα 
λεπτά υµένια που χρησιµοποιούνται είναι κατασκευασµένα από Cr και λειτουργούν ως επικαλύψεις πάνω 
σε γυάλινα υποστρώµατα. Χρησιµοποιήθηκε το εξετασθέν στο Κεφάλαιο 2 διθερµοκρασιακό µοντέλο 
(Two-Temperature Model, TTM) για την υποστήριξη της ανάλυσης και την αξιολόγηση των εξαγόµενων 
αποτελεσµάτων, σε συνδυασµό µε την επαλήθευσή τους µε βάση τις διεξαχθείσες πειραµατικές 
παρατηρήσεις. 
Παρατηρώντας τη µελέτη [22] εν παραλλήλω µε τα όσα έχουν γραφτεί στο Κεφάλαιο 2 για το TTM, 
µπορούµε να δούµε ότι οι σχέσεις που παρέθεσε ο Sonntag για την περιγραφή του µοντέλου [3] έχουν τη 
δυνατότητα να χρησιµοποιηθούν και για το σύστηµα που προτείνεται στη συγκεκριµένη µελέτη. Οι 
εξισώσεις που αναφέρονται στη µελέτη [22] σχετίζονται τόσο µε τη µεταφορά θερµότητας µέσω 
σύζευξης ηλεκτρονίου-πλέγµατος (Σχέσεις 3.25.[α] και [β]) όσο και µε αυτή που λαµβάνει χώρα, µέσω 
αγωγής, προς το υπόστρωµα: 
• 
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 (3.26) 
Όπου: 
• C η ογκοµετρική θερµοχωρητικότητα, 
• k η θερµική αγωγιµότητα των ηλεκτρονίων, 
• T η θερµοκρασία, 
• G η σταθερά σύζευξης ηλεκτρονίου-πλέγµατος, 
• S η πηγή θερµότητας Laser, 
• e, l και g δείκτες που αντίστοιχα αντιπροσωπεύουν το ηλεκτρόνιο (electron), το κρυσταλλικό πλέγµα 
(lattice) και το γυαλί (glass). 
Η εξίσωση που µπορεί να µοντελοποιήσει την πηγή θερµότητας του Laser, S, είναι η εξής: 
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Στην παραπάνω σχέση: 
• R είναι η ανακλαστικότητα του υλικού, 
• tp η διάρκεια του παλµού (Full Width at Half Maximum – FWHM), 
• δ το βάθος θερµικής διείσδυσης, συµπεριλαµβανοµένου και του βαλλιστικού εύρους, 
• J η ενέργεια της προσπίπτουσας ακτινοβολίας.  
Τα βασικά χαρακτηριστικά του Laser που χρησιµοποιήθηκαν στην πειραµατική διαδικασία είναι τα 
εξής: διάρκεια παλµού 220 fs (FWHM), γραµµική πόλωση, µέση ισχύς 500 mW, ρυθµός επανάληψης 
(repetition rate) 100 kHz και µήκος κύµατος 800 nm, όντας αποδεδειγµένα δηλαδή στην υπεριώδη 
περιοχή. Η εναπόθεση του υµενίου από Cr έγινε πάνω σε ένα γυάλινο υπόστρωµα, µε σκοπό το υµένιο να 
λάβει τιµή πάχους µεταξύ 200 και 500 nm, ενώ η µέτρηση της διαµέτρου των ζωνών φωτοαποδόµησης, 
τήγµατος και ακτινοβόλησης γενικά, έγινε µε χρήση ηλεκτρονιακού µικροσκοπίου σάρωσης (Scanning 
Electron Microscope – SEM). Τα αποτελέσµατα της ακτινοβόλησης πέντε διαφορετικών Spots ανά 
υµένιο διαφορετικού πάχους, για ενέργειες που κυµαίνονται µεταξύ 3, 11, 47, 64 και 250 nJ (από τα 
αριστερά προς τα δεξιά), παρουσιάζονται παρακάτω, στο Σχήµα 3.24.. Το βασικό συµπέρασµα που 
προκύπτει µέσα από αυτό το Σχήµα έχει να κάνει µε την εµφάνιση επιφανειακών σταγονιδίων και στις 
δύο περιπτώσεις, µε την πρώτη (δηλαδή για πάχος 200 nm) να εµφανίζει και το φαινόµενο της 
υδροδυναµικής ροής. Ο υπολογισµός του βάθους θερµικής διείσδυσης έδωσε µία τιµή 320 nm για το 
υπόψη µέγεθος, κάνοντας τη διάδοση θερµότητας µε αγωγή στο πρώτο υµένιο να εµποδίζεται από το 
γυάλινο υπόστρωµα. Επίσης, το πείραµα και η υπολογιστική προσοµοίωση εµφανίζουν ιδιαίτερα υψηλές 
διαφοροποιήσεις ως προς την ελάχιστη ενέργεια για την οποία αρχίζει η επιφανειακή µορφολογία να 
αλλοιώνεται (47 nJ ή 4.02 J/cm2 για την προσοµοίωση, 11 nJ ή 0.94 J/cm2 για το πείραµα). Κάτι τέτοιο 
µπορεί να µας δείξει ότι ακόµα και οι µελέτες του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης που έχουν διεξαχθεί 
από έµπειρους επαγγελµατίες του χώρου µπορούν παρ’όλα αυτά να παρουσιάζουν σηµαντική ασυνάφεια, 
όσον αφορά τη σύγκριση των πειραµατικών αποτελεσµάτων µε τα υπολογιστικά. 
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Σχήµα 3.24. Αποτελέσµατα από την ακτινοβόληση µε έναν παλµό Laser διάρκειας 220 fs και επίπεδα 
ενέργειας µεταξύ 3, 11, 47, 64 και 250 nJ από αριστερά προς τα δεξιά, όπου το πάχος των υµενίων είναι 
ίσο µε (α) 200 nm και (b) 500 nm. 
 
Ένα ακόµα σηµαντικό αποτέλεσµα που εξήχθη έχει να κάνει µε τη δηµιουργία σχηµατισµών µορφής 
δακτυλίου στο υµένιο (b),  όταν αυτό έχει ακτινοβοληθεί µε υψηλό ποσό ενέργειας. Ο σχηµατισµός 
ενδεχοµένως να έχει προέλθει από το µοτίβο περίθλασης Fraunhofer που προκλήθηκε από τον 
αντικειµενικό φακό εστίασης της δέσµης Laser. Το παραπάνω φαινόµενο δεν εµφανίστηκε στο υµένιο 
µικρότερου πάχους, λόγω της αύξησης της θερµικής διάχυσης στην πλευρική διεύθυνση, λόγω 
παρεµπόδισης της θερµικής ενέργειας κατά µήκος της διεύθυνσης της δέσµης. Διαπιστώθηκε επίσης ότι, 
για υψηλά ποσά ενέργειας, τα οποία έχουν τη δυνατότητα να αποδοµήσουν σωµατίδια που ανήκουν τόσο 
στο Cr όσο και στο γυαλί, δεν εµφανίζεται κάποιο δείγµα «σπασίµατος» του υλικού λόγω θερµικής 
φόρτισης, ακόµα και αν το «σπάσιµο» είναι χαρακτηριστικό της αποδόµησης υάλου και εµφανίζεται σε 
δισδιάστατη έκταση ίση µε τουλάχιστον µερικές εκατοντάδες τετραγωνικών µm. 
Η ίδια µελέτη κατέδειξε ότι τα αποτελέσµατα που ελήφθησαν µέσω της εφαρµογής αριθµητικής 
προσοµοίωσης πάνω σε νοητούς όγκους, οι οποίοι ακτινοβολήθηκαν µε δέσµη Laser χωρικής κατανοµής 
Gauss, δε συµφωνούν µε τα πειραµατικά δεδοµένα. Από την άλλη, µέσω λογαριθµικής στάθµισης όλων 
των τιµών της εξωτερικής διαµέτρου της φωτοαποδοµηµένης περιοχής, οι συντάκτες της µελέτης 
κατάφεραν να πετύχουν σύµπτωση µε τα πειραµατικά δεδοµένα. Το κατώφλι ενέργειας Laser 
προσδιορίστηκε, µετά το πέρας των µελετών, στο 1.6 nJ, ενώ τρεις σηµαντικές προτάσεις για περαιτέρω 
µελέτη του δεδοµένου περιλαµβάνουν τη χρήση πολλαπλών παλµών αντί ενός, την αλλαγή της 
πολικότητας κατά τη διάρκεια της κατεργασίας και τη ρύθµιση της ενέργειας του Laser κατά τέτοιον 
τρόπο ώστε να είναι ελάχιστα µεγαλύτερη από την τιµή του κατωφλίου.  
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  4 
 
4. ΘΕΩΡΗΤΙΚΗ ΑΝΑΛΥΣΗ ΤΟΥ ΜΟΝΤΕΛΟΥ ΜΟΡΙΑΚΗΣ 
ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ ΓΙΑ ΤΗΝ ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗ ΤΗΣ 
ΦΩΤΟΑΠΟΔΟΜΗΣΗΣ ΜΕ LASER 
 
4.1.  Εισαγωγικά στοιχεία 
 
Όπως θα δούµε στο Κεφάλαιο 5, προκειµένου για την προσοµοίωση της διεργασίας φωτοαποδόµησης 
µε nanosecond Laser, θα χρησιµοποιήσουµε µία γλώσσα προγραµµατισµού σε Η/Υ (και πιο 
συγκεκριµένα τη MATLAB) στην οποία θα αναπτυχθεί ένας κώδικας που µπορεί να περιγράψει και να 
αναλύσει επαρκώς το υπόψη φαινόµενο. Η ανάπτυξη ενός µοντέλου MD για την περιγραφή της υπόψη 
διεργασίας είναι – εν γένει – µία πολύπλοκη διαδικασία, στα πλαίσια της οποίας είναι αναγκαία η 
ανάλυση πολλών διαφορετικών φαινοµένων, το καθένα από τα οποία θα µελετηθεί ξεχωριστά επί του 
παρόντος. 
Για τη µοντελοποίηση της φωτοαποδόµησης µε Laser, µέσω της Μοριακής Δυναµικής Ανάλυσης, το 
πρώτο βήµα που πρέπει να ακολουθήσουµε είναι η µοντελοποίηση των αρχικών συνθηκών του υλικού. 
Πιο συγκεκριµένα, θα πρέπει να περιγραφούν τόσο η θέση του κάθε ατόµου όσο και οι θέσεις στις οποίες 
δύο γειτονικά άτοµα αλληλεπιδρούν µεταξύ τους, ενώ επίσης θα πρέπει να υπολογιστούν οι ενέργειες 
των ατόµων και να καθοριστούν οι συνοριακές συνθήκες που συνοδεύουν το πρόβληµα. Έπειτα, θα 
πρέπει να προσοµοιωθούν τα στάδια που λαµβάνουν χώρα µέχρι το υλικό να φτάσει σε κατάσταση 
θερµοδυναµικής ισορροπίας, κάτω από θερµοκρασία, πίεση και υγρασία περιβάλλοντος. 
Η µοντελοποίηση της ακτινοβολίας του Laser έγινε κατά κύριο λόγο µε βάση την ενέργειά του. Πιο 
συγκεκριµένα, η διαδικασία µοντελοποίησης της ακτινοβολίας διαχωρίστηκε σε χρονική προτυποποίηση 
και σε χωρική προτυποποίηση, από τις οποίες η τελευταία υπέστη περαιτέρω διαχωρισµό σε επίπεδα. Οι 
επιπτώσεις αυτής της προτυποποίησης µεταφέρθηκαν σε µοριακό επίπεδο, δηλαδή στον υπολογισµό του 
παραγόµενου αριθµού φωτονίων, µε σκοπό να γίνει εντέλει εφικτή η επίδραση στο µοριακό µοντέλο του 
υλικού. 
Η φόρτιση των σωµατιδίων του υλικού, η οποία έπεται της µοντελοποίησης της ακτινοβολίας Laser, 
προσοµοιώνεται µε βάση τη θεώρηση ότι τα σωµατίδια του υλικού απορροφούν την ενέργεια των 
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φωτονίων που περιλαµβάνονται στη δέσµη Laser, µε αποτέλεσµα η ολική ενέργεια του συστήµατος των 
σωµατιδίων να αυξάνεται. Οι αρχές της µεθόδου Μοριακής Δυναµικής είναι σηµαντικό να εφαρµοστούν 
για την αναπαράσταση τόσο της συµπεριφοράς των σωµατιδίων µετά τη φόρτισή τους, όσο και της 
διαδικασίας αποµάκρυνσής τους από τον κρύσταλλο στην αρχική του µορφή (πριν τη φωτοαποδόµηση). 
Τέλος, αναφέρουµε ότι το µοντέλο που πρόκειται να αναπτυχθεί βασίζεται στη µαθηµατική και 
γεωµετρική ανάλυση ενός γενικευµένου µοριακού συστήµατος υλικού-δέσµης Laser. 
Οι επόµενες Υποενότητες του παρόντος Κεφαλαίου παρουσιάζουν, βήµα-βήµα, τα στάδια πάνω στα 
οποία θα στηριχθεί η διαδικασία προσοµοίωσης ολόκληρου του φαινοµένου, ώστε να γίνει στη συνέχεια 
εφικτή η πλήρης ανάπτυξη του κώδικα Μοριακής Δυναµικής στην επιθυµητή γλώσσα προγραµµατισµού. 
 
4.2. Αδιαστατοποίηση παραµέτρων και κατάστρωση αδιάστατων εξισώσεων 
Σε ένα πολύ µεγάλο πλήθος προσοµοιώσεων Μοριακής Δυναµικής (MD), είναι πάρα πολύ σηµαντικό 
να χρησιµοποιηθούν οι απαραίτητες εξισώσεις στην αδιαστατοποιηµένη τους µορφή (non-
dimensionalized form). Ο βασικός λόγος για τον οποίο επιλέγεται η αδιαστατοποίηση τόσο των 
παραµέτρων που υπεισέρχονται στην MD ανάλυση, όσο και των εξισώσεων που θα χρησιµοποιηθούν, 
είναι ότι υπάρχουν πολλές µονάδες σε διαφορετικά συστήµατα µονάδων. Παραδείγµατος χάρη, κατά τη 
διάρκεια της ανάλυσης, διαπιστώνεται ότι αρκετές από τις µονάδες εκφράζονται στο Διεθνές Σύστηµα 
Μονάδων (SI), όπως είναι το µέτρο (m) και το Joule (J) για το µήκος και την ενέργεια αντίστοιχα, ενώ 
αντίθετα, σε ατοµικό επίπεδο, οι αντίστοιχα χρησιµοποιούµενες µονάδες µέτρησης είναι το Angstrom (Å) 
και το eV. Επίσης, πολλές από τις αριθµητικές τιµές που χρησιµοποιούνται στα πλαίσια της ανάλυσης 
είναι πολύ µικρές, µε αποτέλεσµα η διαφοροποίησή τους κατά µία τιµή που, υπό άλλες συνθήκες θα 
θεωρούνταν ανεπαίσθητη, να συντελέσει ακόµα και σε προβλήµατα υπολογιστικής ακρίβειας. Κατά 
συνέπεια, δύο λόγοι υπαγορεύουν την ανάγκη αδιαστατοποίησης των µονάδων: 
• Η αποφυγή σύγχυσης µεταξύ των µονάδων που ανήκουν σε διαφορετικά συστήµατα µονάδων. 
• Η ανάγκη να βρίσκονται όλες οι αριθµητικές τιµές εντός µίας περιοχής που δε θα µπορούσε να 
οδηγήσει σε υπολογιστικά προβλήµατα ακρίβειας. 
Είναι επίσης σηµαντικό να αναφέρουµε ότι η αδιαστατοποίηση όλων των µεγεθών που 
περιλαµβάνονται στην ανάλυση µπορεί να τη διευκολύνει σηµαντικά, καθώς πλέον δεν υπάρχει ανάγκη 
για µετατροπές µονάδων όσον αφορά τα διάφορα µεγέθη και συστήµατα, µία διαδικασία η οποία θα ήταν 
πολύ πιθανό να οδηγήσει σε αριθµητικά και υπολογιστικά λάθη. 
Η αδιαστατοποίηση θα πραγµατοποιηθεί κατά βάση σε επτά (7) βασικά µεγέθη, τα οποία είναι το 
µήκος, ο χρόνος, η µάζα, η ενέργεια, η ταχύτητα και η θερµοκρασία. Τα υπόλοιπα µεγέθη που θα 
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υπεισέλθουν στην MD ανάλυση είναι παράγωγα των 7 προαναφερθέντων, και οι αδιάστατες µορφές 
αυτών µπορούν να προκύψουν από τις αντίστοιχες εξισώσεις, τις οποίες θα περιγράψουµε στη συνέχεια. 
Η διαδικασία αδιαστατοποίησης θα πρέπει να ακολουθηθεί λαµβάνοντας υπόψη τις παρακάτω 
παρατηρήσεις: 
• Η αδιαστατοποίηση των βασικών µεγεθών της MD ανάλυσης πραγµατοποιείται µέσω της διαίρεσης 
της αρχικής µορφής των µεγεθών αυτών είτε µε άλλα βασικά και συχνά απαντώµενα µεγέθη, είτε µε 
πραγµατικές σταθερές. Αρχίζοντας από την περίπτωση του µήκους, για να προκύψει ένα 
αδιαστατοποιηµένο µέγεθος µήκους θα πρέπει το αρχικό, διαστατό µέγεθος να διαιρεθεί µε ένα άλλο, 
ευρέως χρησιµοποιούµενο µέγεθος µήκους, στην ίδια µονάδα µέτρησης µε το αρχικό. Για την 
περίπτωση που εξετάζουµε επί του παρόντος, θα µπορούσε να χρησιµοποιηθεί το ένα από τα δύο 
µεγέθη απόσταση αποκοπής (cutoff radius / distance) rc ή απόσταση ισορροπίας (equilibrium radius / 
distance) r0 , µεταξύ δύο ατόµων. Η απόσταση αποκοπής αφορά την ελάχιστη τιµή απόστασης µεταξύ 
δύο γειτονικών ατόµων για την οποία οι δυνάµεις αλληλεπίδρασης θεωρούνται µηδενικές (καθ’ό,τι 
αµελητέες σε µια τέτοια περίπτωση). Η απόσταση ισορροπίας εκφράζει, µεταξύ άλλων, και τη θέση 
ελάχιστης δυναµικής ενέργειας µεταξύ δύο ατόµων. Ως πιο κατάλληλη για την πραγµατοποίηση της 
παρούσας ανάλυσής µας θα χρησιµοποιηθεί η απόσταση ισορροπίας. 
• Η αδιαστατοποίηση της µάζας θα γίνει µε βάση τη µάζα (έστω m) ενός από τα άτοµα που 
χρησιµοποιούνται κατά κύριο λόγο σε αναλύσεις MD και γενικότερα σε πειράµατα και 
προσοµοιώσεις φωτοαποδόµησης µε Laser. Θα επιλέξουµε το άτοµο του µολυβδαινίου (Mo), ένα 
δοκίµιο του οποίου θα χρησιµοποιηθεί και στα πλαίσια της πειραµατικής διαδικασίας, στο Κεφάλαιο 
6. Για την παρούσα προσοµοίωση, θα χρησιµοποιήσουµε κατά κύριο λόγο είτε τη µάζα ενός 
µεµονωµένου ατόµου Cu είτε το άθροισµα των µαζών των ατόµων Cu που περιλαµβάνονται στην 
υπολογιστική κυψελίδα αναφοράς. Ένα µεγάλο µέρος εξισώσεων απλοποιούνται µέσω της εφαρµογής 
αυτής της αδιαστατοποίησης. 
• Η ενέργεια θα πρέπει να αδιαστατοποιηθεί µε την παράµετρο ενέργειας του δυναµικού Morse 
(συµβολίζεται µε D), η οποία εκφράζεται σε µονάδες µέτρησης eV (όπου 1 eV = 1.602176 x 10-19 J). 
• Σε ατοµικό επίπεδο, η θερµοκρασία υπολογίζεται ως το άθροισµα των κινητικών ενεργειών των 
ατόµων του συστήµατος, διαιρεµένο µε τη σταθερά Boltzmann. Κατά συνέπεια, η αδιαστατοποίηση 
της θερµοκρασίας θα πρέπει να γίνει σε δύο στάδια, όπου στο πρώτο θα γίνει διαίρεσή της µε την 
παράµετρο ενέργειας του δυναµικού Morse (επειδή στον υπολογισµό της θερµοκρασίας υπεισέρχεται 
και η κινητική ενέργεια), ενώ στο δεύτερο θα γίνει πολλαπλασιασµός µε τη σταθερά του Boltzmann. 
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• Όσον αφορά τις υπόλοιπες βασικές παραµέτρους που υπεισέρχονται στην MD ανάλυση, δεν υπάρχει η 
ανάγκη εισαγωγής νέων µεγεθών προκειµένου να αδιαστατοποιηθούν, καθώς τα προαναφερθέντα 
µεγέθη αναφοράς µπορούν να χρησιµοποιηθούν αποτελεσµατικά. 
Ο παρακάτω Πίνακας 4.1. παριστάνει τις εξισώσεις αδιαστατοποίησης των µεγεθών που θα 
χρησιµοποιηθούν στα πλαίσια της MD ανάλυσης, µε βάση τις παρατηρήσεις που έχουν γίνει 
παραπάνω: 
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Μήκος 
0
rr
r
∗ =  
Χρόνος 
0
tt
mr
D
∗ =
⎛ ⎞
⎜ ⎟
⎝ ⎠
 
Μάζα ( ) 1 για Cu
Cu
mm m m
m
∗ = =  
Ενέργεια 
 EE
D
∗ =  
Δύναµη 
0
 FF D
r
∗ =  
Ταχύτητα 
 vv
D
m
∗ =  
Θερµοκρασία 
 
B
TT D
k
∗ =  
 
Πίνακας 4.1. Οι εξισώσεις αδιαστατοποίησης των βασικών µεγεθών που θα χρησιµοποιηθούν στην MD 
ανάλυση. 
 
4.3. Καθορισµός των αρχικών συνθηκών 
Η έναρξη της MD ανάλυσης, µε σκοπό τη δηµιουργία µιας Μοριακής Δυναµικής προσοµοίωσης, 
γίνεται µε τον καθορισµό των αρχικών συνθηκών, δηλαδή της αρχικής κατάστασης που περιγράφει το 
µοντέλο [113][114][152]. Όλες οι µοριακές προσοµοιώσεις, άρα και αυτή που διεξάγεται επί του 
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παρόντος, στηρίζονται στην προσοµοίωση του υπό µελέτη υλικού. Αρχικά είναι σηµαντικό να 
περιγραφεί η ατοµική δοµή του κάθε υλικού, η οποία ουσιαστικά αντικατοπτρίζει τις θέσεις του κάθε 
ατόµου σε µία αρχική χρονική στιγµή t = 0. Στη συνέχεια, θα πρέπει να περιγράψουµε την 
αλληλεπίδραση µεταξύ των ατόµων που βρίσκονται µέσα σε έναν καθορισµένο όγκο προσοµοίωσης. 
Αυτή η αλληλεπίδραση είναι ουσιαστικά η δυναµική ενέργεια των ατόµων, για την προσοµοίωση της 
οποίας θα γίνει χρήση η συνάρτηση δυναµικού του Morse (Morse Potential Function – MPF), για την 
οποία έχει ήδη γίνει λόγος στο Κεφάλαιο 3. Η συνάρτηση αυτή εξαρτάται από τις ήδη ορισµένες θέσεις 
(συντεταγµένες) των ατόµων. Έπειτα, υπολογίζεται η κινητική ενέργεια του κάθε ατόµου, ως το ηµι-
γινόµενο της µάζας του καθενός επί το τετράγωνο της ταχύτητάς του, όπως δηλαδή ορίζεται από την 
κλασική εξίσωση της µηχανικής. Στην αρχική κατάσταση, πριν δηλαδή έρθει ο πρώτος παλµός Laser σε 
επαφή µε το δοκίµιο, οι ταχύτητες των ατόµων θεωρούνται µηδενικές, µε αποτέλεσµα να συµβαίνει το 
ίδιο και µε την κινητική ενέργεια. Η ολική ενέργεια του κάθε ατόµου υπολογίζεται, προφανώς, 
αθροίζοντας τη δυναµική του ενέργεια µε την κινητική του, για κάθε δεδοµένη χρονική στιγµή. Τέλος, η 
εξασφάλιση του γεγονότος ότι το υπό προσοµοίωση υλικό είναι στην κατάσταση που απαιτείται (δηλαδή 
στη στερεά, επί του παρόντος), απαιτεί τον καθορισµό των συνοριακών συνθηκών. Κατά συνέπεια, 
απαιτούνται συνολικά πέντε (5) στοιχεία προκειµένου να περιγραφούν οι αρχικές συνθήκες του 
προβλήµατος: η ατοµική δοµή του υλικού, η κινητική ενέργεια, η δυναµική ενέργεια, η ολική ενέργεια και 
οι συνοριακές συνθήκες. Η διασύνδεση µεταξύ αυτών των στοιχείων, καθώς επίσης και το λογικό 
διάγραµµα εφαρµογής κάθε µία από τις απαιτούµενες επιµέρους διαδικασίες, εµφανίζεται στο παρακάτω 
Σχήµα 4.1.: 
 
Σχήµα 4.1. Λογικό διάγραµµα διασύνδεσης των συνιστούντων µεγεθών των αρχικών συνθηκών της MD 
προσοµοίωσης. 
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4.3.1. Ατοµική δοµή υλικού 
Ξεκινώντας την MD ανάλυση του υπόψη προβλήµατος, αρχικά τοποθετούµε όλα τα άτοµα σε 
συγκεκριµένες θέσεις, µε σκοπό η ατοµική δοµή του υπό εξέταση υλικού να ικανοποιείται πλήρως. Το 
χρησιµοποιούµενο σύστηµα συντεταγµένων είναι ορθοκανονικό και δεξιόστροφο, µε την αρχή των 
αξόνων και την άνω επιφάνεια του υλικού να ταυτίζονται. Χαρακτηριστικό παράδειγµα ορισµού του 
ορθοκανονικού συστήµατος συντεταγµένων εµφανίζεται στο παρακάτω Σχήµα 4.2., στην περίπτωση ενός 
bcc (κυβικού χωροκεντρωµένου) κρυστάλλου µολυβδαινίου (Mo), το οποίο χρησιµοποιείται εδώ ως 
υλικό αναφοράς για αδιαστατοποίηση της µάζας: 
 
 
Σχήµα 4.2. Κρύσταλλος bcc µε ενσωµατωµένο ορθοκανονικό σύστηµα συντεταγµένων x, y, z. Η ακµή του 
κρυστάλλου είναι α. 
 
Προκειµένου να διατυπωθεί η επιθυµητή bcc δοµή, τοποθετούµε οκτώ άτοµα σε κάθε κρυσταλλικό 
κύτταρο, µε τοπικές συντεταγµένες ( )0,0,0 , ( ),0,0a , ( ) ( ) ( ) ( ) ( ), ,0 ,  ,0, ,  0,0, ,  ,0, ,  , ,a a a a a a a a a a  
και ( )0,0,a , που αντιστοιχούν στις οκτώ κορυφές του κύβου (ακµή α), ενώ επίσης τοποθετούµε άλλο 
ένα άτοµο στο κέντρο του κυττάρου. Κατά τα γνωστά από τη θεωρία της Φυσικής και Χηµείας Στερεάς 
Κατάστασης, η ακµή του κύβου α και η ατοµική ακτίνα ra συνδέονται µεταξύ τους µε τη βοήθεια της 
παρακάτω σχέσης: 
 
4
3
a
c
ra =             (4.1) 
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Επίσης, θεωρώντας ότι το τεµάχιο που θα ακτινοβοληθεί µε το Laser είναι ορθογωνικό, είναι 
σηµαντικό να έχουµε στο νου µας ότι τα γειτονικά άτοµα Mo απέχουν µεταξύ τους απόσταση 1.36 Å 
[Ε3],  πράγµα που µπορεί να µας είναι πολύ χρήσιµο στη µετέπειτα ανάλυσή µας. 
 
4.3.2. Δυναµική ενέργεια 
Στην περίπτωση των µετάλλων, τα οποία εξετάζουµε επί του παρόντος, τα ηλεκτρόνια µοιράζονται 
µεταξύ όλων των ατόµων. Το µέγεθος της ενέργειας συνοχής (binding energy) µεταξύ των ατόµων 
καθορίζεται από την ισορροπία µεταξύ της αρνητικής ενέργειας Coulomb (λόγω αλληλεπίδρασης µεταξύ 
ηλεκτρονίων και θετικά φορτισµένων ιόντων / κατιόντων) και της θετικής κινητικής ενέργειας του 
ηλεκτρονιακού νέφους Fermi. Στις διάφορες προσοµοιώσεις, άρα και στην παρούσα περίπτωση, η 
δυναµική ενέργεια προκύπτει από συναρτήσεις δυναµικού, οι οποίες χωρίζονται στις εξής δύο 
κατηγορίες: 
• Δυναµικό Πολλών Σωµάτων (Many Body Potential - MBP). Σε αυτή την περίπτωση, απαιτείται η 
γνώση των αποστάσεων µεταξύ τουλάχιστον τριών ατόµων. Στην περίπτωση των τριών ατόµων, 
προκύπτουν οι αντίστοιχες συναρτήσεις δυναµικού τριών ατόµων (Three Body Term Potential 
Functions). Η αύξηση του αριθµού ατόµων που περιλαµβάνονται στη συγκεκριµένη συνάρτηση 
δυναµικού βελτιώνει την ακρίβεια των αποτελεσµάτων, αλλά αυξάνει την πολυπλοκότητα και το 
χρόνο υπολογισµού τους. 
• Δυναµικό Ζεύγους Σωµάτων (Pair Body Potential - PBP). Οι συναρτήσεις που βασίζονται σε αυτή 
την προσέγγιση απαιτούν τη χρήση µόνο ενός ζεύγους ατόµων για τον υπολογισµό της δυναµικής 
ενέργειας του κάθε ατόµου. Η ακρίβεια που εξασφαλίζεται µέσω της υλοποίησης αυτής της µεθόδου 
είναι χαµηλότερη συγκριτικά µε την πρώτη περίπτωση, όµως έχει ως πλεονέκτηµα το συντοµότερο 
υπολογισµό της δυναµικής ενέργειας του ατόµου. 
Η προσέγγιση PBP χρησιµοποιείται για την περιγραφή των περισσότερων αλληλεπιδρώντων 
δυναµικών που χρησιµοποιούνται στη Μοριακή Δυναµική. Πέραν του πλεονεκτήµατος της λιγότερο 
χρονοβόρας υπολογιστικής επίλυσης σε σχέση µε την προσέγγιση MBP, η PBP παρέχει µια σαφή 
περιγραφή των ιδιοτήτων του υπό εξέταση υλικού. Βέβαια, ορισµένες εκφράσεις δυναµικών, οι οποίες 
έχουν προκύψει µε φαινοµενολογικό τρόπο, παρέχουν συνήθως µια πιο ρεαλιστική εικόνα των 
αλληλεπιδράσεων µεταξύ των διαφόρων ατόµων. Παραδείγµατα τέτοιων εκφράσεων είναι τα δυναµικά 
Buckingham, Morse (Morse Potential Function / MPF), Lennard-Jones (Mie’s Reduced Form) και 
Barker, για τα ευγενή στοιχεία κρυπτό (Kr) και ξένο (Xe). Όπως τονίζεται από το Rieth στη βιβλιογραφία 
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[130], η καταλληλότερη έκφραση δυναµικού για την περίπτωση των µετάλλων είναι η MPF, η γενική 
µορφή της οποίας δίνεται από την παρακάτω σχέση: 
( ) ( ) ( )0 02a a2ij ijr r r rijr D e e− − − −⎡ ⎤ϕ = −⎢ ⎥⎣ ⎦          (4.2) 
όπου rij η απόσταση µεταξύ των δύο ατόµων, r0 η απόσταση ισορροπίας µεταξύ δύο ατόµων, D η 
ενέργεια διάστασης, η οποία είναι η ελάχιστη ενέργεια που πρέπει να αποκτήσει ένα άτοµο προκειµένου 
να σπάσει ο δεσµός µεταξύ του ατόµου αυτού και του άλλου, και a µία πραγµατική σταθερά που 
καλείται σταθερά διάσπασης.  
 
Σχήµα 4.3. Σχηµατική αναπαράσταση των ενεργειακών επιπέδων v, σύµφωνα µε την έκφραση 
δυναµικού κατά Morse. 
 
Με τη βοήθεια της έκφρασης δυναµικού κατά Morse, µπορούµε να απεικονίσουµε σχηµατικά τα 
επίπεδα ενέργειας δυναµικού, όπως φαίνεται και στο παραπάνω Σχήµα 4.3.. Πιο συγκεκριµένα, 
παρατηρούµε ότι η διαφορά των επιπέδων ενέργειας δυναµικού (v) ελαττώνεται όσο η ενέργεια 
πλησιάζει το όριο ενέργειας διάστασης. Η τιµή της ενέργειας διάστασης D είναι µεγαλύτερη από την 
πραγµατική ενέργεια D0 που απαιτείται για τον αποχωρισµό των δύο ατόµων, λόγω του µηδενικού 
σηµείου ενέργειας του κατώτατου επιπέδου ταλάντωσης (v = 0). 
Προκειµένου να υπολογιστεί η δυναµική ενέργεια, θα χρησιµοποιηθεί η συνεπτυγµένη / 
περικεκοµµένη (truncated) µορφή της έκφρασης MPF. Πρόκειται ουσιαστικά για µια δίκλαδη 
συνάρτηση, της οποίας το πρώτο µέρος είναι η κλασική MPF, ενώ το δεύτερο είναι ίσο µε µηδέν (0). 
Όταν η απόσταση rij µεταξύ δύο ατόµων είναι µεγαλύτερη από µία προκαθορισµένη απόσταση (συνήθως 
την απόσταση αποκοπής, rc), η αλληλεπίδραση των ατόµων αυτών θεωρείται αµελητέα και εποµένως η 
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δυναµική ενέργεια είναι επίσης αµελητέα (τείνει στο µηδέν), άρα δεν έχει νόηµα ο υπολογισµός της 
δυναµικής ενέργειας, η οποία σε µια τέτοια περίπτωση λαµβάνεται ίση µε µηδέν (0). Σε αντίθετη 
περίπτωση (δηλαδή ij cr r< ), η δυναµική ενέργεια θα υπολογιστεί µέσω της κλασικής έκφρασης MPF. 
Κατά συνέπεια, η truncated MPF συνάρτηση µειώνει την πολυπλοκότητα και τη χρονική διάρκεια της 
υπολογιστικής επίλυσης, χωρίς όµως να µειώνει την ακρίβεια των αποτελεσµάτων που εξάγονται, µε 
αποτέλεσµα να θεωρείται µία πολύ αποτελεσµατική και ευρέως διαδεδοµένη συνάρτηση. 
Εποµένως, σε συνεπτυγµένη µορφή, η truncated MPF συνάρτηση για τη δυναµική ενέργεια δύο 
ατόµων, P(rij), λαµβάνει την ακόλουθη µορφή: 
( )
( ) ( )0 02a a2 ,
 
0                                  , 
ij ijr r r r
ij c
ij
ij c
D e e r r
P r
r r
− − − −⎧ ⎡ ⎤− <⎪ ⎢ ⎥⎣ ⎦= ⎨
⎪ ≥⎩
       (4.3) 
Βέβαια, ένα κρυσταλλικό πλέγµα προφανώς και απαρτίζεται από περισσότερα των δύο άτοµα, µε 
αποτέλεσµα η ανάγκη για υπολογισµό της δυναµικής ενέργειας να µην ικανοποιείται επαρκώς 
εφαρµόζοντας την παραπάνω σχέση. Σε ένα άτοµο, η ολική δυναµική ενέργεια δίνεται από το άθροισµα 
των δυναµικών ενεργειών µε όλα τα άτοµα µε τα οποία αλληλεπιδρά. Όπως και στην προηγούµενη 
περίπτωση, η ανάγκη για µείωση του υπολογιστικού φόρτου χωρίς να µειώνεται η υπολογιστική 
ακρίβεια, µας οδήγησε στην ακόλουθη δίκλαδη σχέση, η οποία αποτελεί την τροποποιηµένη µορφή της 
(4.3) λαµβάνοντας υπόψη την ύπαρξη περισσότερων των δύο ατόµων µέσα στο σύστηµα 
αλληλεπίδρασης: 
( )
( ) ( )0 02a a
1
2 , 
 
0                                       , 
ij ij
N
r r r r
ij c
j
ij j i
ij c
D e e r r
P r
r r
− − − −
=
≠
⎧ ⎡ ⎤− <⎪ ⎢ ⎥⎪ ⎣ ⎦= ⎨
⎪ ≥⎪⎩
∑
       (4.4) 
Αν x, y και z οι συντεταγµένες των ατόµων στον 3-διάστατο χώρο, η απόσταση rij µεταξύ του i-οστού 
και του j-οστού ατόµου δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
( ) ( ) ( )2 2 2ij i j i j i jr x x y y z z= − + − + −         (4.5) 
Στην περίπτωση της αλληλεπίδρασης µεταξύ ατόµων Mo, το οποίο χρησιµοποιείται ως αναφορά στην 
παρούσα φάση, ισχύουν τα εξής [153][161]: 
• D = 0.8032 eV, 
• a = 1.5079 Å -1, 
• r0 = 2.976 Å. 
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Σχήµα 4.4. Σχηµατική αναπαράσταση των διανυσµάτων θέσης για δύο άτοµα σε αλληλεπίδραση, στο 2-
διάστατο σύστηµα αξόνων (x,y). 
Τελικά, η δυναµική ενέργεια του συστήµατος µπορεί να υπολογιστεί µέσω της συνδυασµένης χρήσης 
των 6 παρακάτω εξισώσεων: 
( ) ( )* * * * *0 0
1
exp 2 2exp
N
i ij ij
j
j i
P r r r r
=
≠
⎡ ⎤⎡ ⎤ ⎡ ⎤= − − − − −⎣ ⎦ ⎣ ⎦⎣ ⎦∑        (4.6) 
* i
i
PP
D
=             (4.7) 
* aij ijr r= ⋅             (4.8) 
*
0 0 ar r= ⋅             (4.9) 
( ) ( ) ( )2 2 2* * * * * * *ij i j i j i jr x x y y z z= − + − + −         (4.10) 
* ai ix x= ⋅             (4.11) 
µε σχέσεις ανάλογες της (4.11) να ισχύουν για τα , , ,  και j i j i jx y y z z . 
 
4.3.3. Κινητική ενέργεια 
Η κινητική ενέργεια δίνεται, για κάθε ξεχωριστό άτοµο i, µέσω της βασικής µορφής της: 
 ( )21 1
2 2i i i i ix iy iz
K m m= υ = υ +υ +υ
uur
        (4.12) 
 
Όπου: 
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• im  η ατοµική µάζα, 
• ixυ , iyυ  και izυ  οι συνιστώσες του διανύσµατος της ταχύτητας για το άτοµο I, στους άξονες x, y και z 
αντίστοιχα. 
Με δεδοµένη την ατοµική µάζα του ατόµου του µολυβδαινίου, 95.94Mom amu= , αλλά και µε την 
παραδοχή ότι το µέταλλο στο οποίο θα επέλθει φωτοαποδόµηση είναι καθαρό (χωρίς προσµίξεις µε άλλα είδη 
ατόµων), θα ισχύει im m=  για κάθε άτοµο i. Κατά συνέπεια, η παραπάνω σχέση µετασχηµατίζεται στην 
ακόλουθη µορφή: 
( )21 1
2 2i ix iy iz
K m m= υ = υ + υ + υ
uur
         (4.13) 
Στην αρχική κατάσταση, την οποία θεωρούµε αυτή που αρχίζει µε την τοποθέτηση των ατόµων στο 
κρυσταλλικό πλέγµα, η ταχύτητα του κάθε ατόµου θεωρείται µηδενική. Κατά συνέπεια, η αρχική κινητική ενέργεια 
των σωµατιδίων είναι επίσης µηδενική. 
Επιλέγοντας, µεταξύ των εξισώσεων (4.6) έως (4.11), τις απαραίτητες εξισώσεις αδιαστατοποίησης, προκύπτει 
εντέλει η αδιαστατοποιηµένη µορφή της κινητικής ενέργειας για κάθε άτοµο i: 
* * *21
2i i i
K m= υ            (4.14) 
Αντίστοιχα, η έκφραση της ταχύτητας είναι η εξής: 
*
i i
m
D
υ = υ            (4.15) 
µε αποτέλεσµα η κινητική ενέργεια να µπορεί να αδιαστατοποιηθεί απλά διαιρώντας τη διαστατή µορφή της µε 
την ενέργεια διάστασης κατά Morse: 
* i
i
KK
D
=             (4.16)  
 
4.3.4. Ολική ενέργεια του κάθε ατόµου 
Η ολική ενέργεια του συστήµατος είναι το άθροισµα των τιµών της κινητικής και της δυναµικής 
ενέργειας για το κάθε επιµέρους σωµατίδιο. Δίνεται από την ακόλουθη Hamiltonian εξίσωση: 
( )
2
1 2
i
ij
i j i i i
pH P r
m> =
= +∑∑ ∑
uur
          (4.17) 
Όπου: 
• ( )ijP r  η δυναµική ενέργεια του i-οστού σωµατιδίου, 
• ip
uur
 η ορµή του (διανυσµατικό µέγεθος), 
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• ijr  η απόστασή του από άλλο σωµατίδιο j. 
Η δύναµη δίνεται από τη µερική παράγωγο της Hamiltonian ως προς τη θέση του i-οστού σωµατιδίου, ir : 
i
HF
r
∂= −
∂
            (4.18) 
ενώ η ταχύτητα δίνεται από τη µερική παράγωγο της Hamiltonian ως προς την ορµή του, ip : 
i
H
p
∂υ = −
∂
            (4.19) 
Για κάθε σωµατίδιο µε κινητική ενέργεια iK  και δυναµική ενέργεια iP , το άθροισµα των δύο είναι προφανώς η 
ολική ενέργειά του: 
,tot i i iE K P= +            (4.20)  
Αντικαθιστώντας τις εξισώσεις (4.4) για τη δυναµική ενέργεια και (4.13) για την κινητική, στη σχέση (4.20), 
προκύπτει µία πιο αναλυτική µορφή της ολικής ενέργειας του σωµατιδίου: 
( ) ( ) 2, 0 0
1
1exp 2a 2exp a
2
N
tot i ij ij i i
j
j i
E D r r r r m
=
≠
⎡ ⎤⎡ ⎤ ⎡ ⎤= − − − − − + υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦⎣ ⎦∑      (4.21) 
Με τη βοήθεια των κατάλληλων εξισώσεων αδιαστατοποίησης, από τις (4.6) έως (4.11), προκύπτει η 
αδιαστατοποιηµένη µορφή της ολικής ενέργειας: 
( ) ( )* * * * * * *, 0 0
1
exp 2 2exp
N
tot i i i ij ij
j
j i
E K P r r r r
=
≠
⎡ ⎤ ⎡ ⎤= + = − − − − −⎣ ⎦ ⎣ ⎦∑      (4.22) 
Όπου, κατ’ αντιστοιχία µε τη Σχέση (4.16), ισχύει ότι: 
,*
,
tot i
tot i
E
E
D
=            (4.23) 
 
4.3.5. Καθορισµός των συνοριακών συνθηκών 
Στα πλαίσια της MD ανάλυσης που διεξάγεται στην παρούσα περίπτωση, απαιτείται η εφαρµογή µιας 
σειράς από συνοριακές συνθήκες, για τις οποίες εκτενής περιγραφή έχει γίνει στα πλαίσια του Κεφαλαίου 
3. Το παρακάτω Σχήµα 4.5. εµφανίζει τα τρία είδη συνοριακών συνθηκών που έχουν χρησιµοποιηθεί στο 
παρόν πρόβληµα, καθώς επίσης και µία συνηθισµένη κατανοµή των θέσεων µέσα στο κρυσταλλικό 
πλέγµα, στις οποίες αυτές οι συνθήκες εφαρµόζονται και χρησιµοποιούνται. Τα τρία είδη συνοριακών 
συνθηκών που χρησιµοποιούνται είναι τα εξής: 
• Περιοδικές Συνοριακές Συνθήκες (Periodical Boundary Conditions – PBC), 
• Ανακλώµενες Συνοριακές Συνθήκες (Reflecting Boundary Conditions – RBC), 
• Ελεύθερες Συνοριακές Συνθήκες (Free Boundary Conditions – FBC). 
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Σχήµα 4.5.: Μία συνηθισµένη κατανοµή των θέσεων, µέσα στο κρυσταλλικό πλέγµα, όπου εφαρµόζεται 
κάθε ένα από τα τρία είδη συνοριακών συνθηκών PBC, RBC και FBC. 
Στην περίπτωση του εξεταζόµενου προβλήµατος, επιλέγουµε να εφαρµόσουµε περιοδικές συνοριακές 
συνθήκες στο επίπεδο ΧΥ, υποθέτοντας ότι το υλικό-στόχος εκτείνεται απείρως στο υπόψη επίπεδο. Η 
συγκεκριµένη παραδοχή θα µας επιτρέψει να αναπτύξουµε στη συνέχεια τον κώδικα προσοµοίωσης σε 
δύο διαστάσεις, η µία εκ των οποίων θα είναι η z, µε τον άξονα z να είναι παράλληλος µε τη διεύθυνση 
της δέσµης Laser. Στην άνω επιφάνεια του υλικού εφαρµόζονται ελεύθερες συνοριακές συνθήκες, µε τη 
βοήθεια των οποίων γίνεται εφικτή η αποµάκρυνση µεµονωµένων σωµατιδίων ή οµάδων αυτών. Στην 
κατώτερη επιφάνεια του άπειρου στόχου επιλέγεται η εφαρµογή ανακλώµενων συνοριακών συνθηκών, µε 
σκοπό τυχόν αποµακρύνσεις σωµατιδίων κατά τη φωτοαποδόµηση να µην επηρεάζουν την ολική 
ενέργεια, τον όγκο και τον ολικό αριθµό σωµατιδίων. Με τη βοήθεια του Σχήµατος 4.6. περιγράφουµε τις 
παραπάνω διαπιστώσεις, κατά τρόπο αντίστοιχο µε αυτόν του Σχήµατος 4.5.: 
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Σχήµα 4.6. Εφαρµογή διαφόρων τύπων συνοριακών συνθηκών κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης της 
φωτοαποδόµησης πάνω σε µεταλλικό στόχο. 
 
4.4. Εξισορρόπηση του Συστήµατος 
Με τον όρο εξισορρόπηση συστήµατος καλούµε τον ορισµό των αρχικών ταχυτήτων των ατόµων του 
υλικού, µε σκοπό την επίτευξη της απαιτούµενης θερµοδυναµικής ισορροπίας. Ο προσδιορισµός των 
αρχικών ταχυτήτων των ατόµων θα γίνει µε βάση την ανάγκη για ικανοποίηση των δύο παρακάτω 
συνοριακών συνθηκών – αρχών: 
• Αρχή διατήρησης της ορµής. Η επιλογή των ταχυτήτων θα πρέπει να γίνει κατά τέτοιον τρόπο ώστε η ολική 
ορµή του συστήµατος να είναι µηδενική. 
• Ικανοποίηση κατανοµής Maxwell-Boltzmann για τις ταχύτητες [130]. 
Προκειµένου να ικανοποιηθεί η δεύτερη συνθήκη, αρχικά επιλέγουµε τις ταχύτητες των ατόµων έτσι ώστε 
αυτές να ακολουθούν την κανονική κατανοµή κατά Gauss, η οποία προσεγγίζει την κατανοµή Maxwell-
Boltzmann, χωρίς βέβαια να ταυτίζεται µε αυτή, παρά µόνο σε ένα συγκεκριµένο πεδίο ταχυτήτων σωµατιδίων, 
όπως φαίνεται και από το παρακάτω Σχήµα 4.7.. Το πλεονέκτηµα της κατανοµής αυτής, το οποίο οδηγεί τελικά 
στην επιλογή της, είναι η εύκολη υλοποίησή της. Βέβαια, το τελικό αποτέλεσµα από την εφαρµογή της 
διαδικασίας εξισορρόπησης, θα πρέπει να είναι η πλήρης ικανοποίηση της κατανοµής Maxwell-Boltzmann για 
όλες τις ταχύτητες. 
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Σχήµα 4.7.: Σύγκριση των κατανοµών ταχυτήτων Gauss και Maxwell-Boltzmann. 
 
Με δεδοµένο ότι, στο στάδιο που εξετάζουµε, οι αρχικές θέσεις, οι ταχύτητες των ατόµων του υλικού και η 
συνάρτηση δυναµικού Morse, η οποία αφορά τις αλληλεπιδράσεις µεταξύ των ατόµων, είναι µεγέθη γνωστά, 
µπορεί να επιλυθεί η εξίσωση Newton που αφορά την κίνηση των σωµατιδίων. Αυτή επιλύεται µε τη µέθοδο των 
Πεπερασµένων Διαφορών (Finite Difference Method) και, πιο συγκεκριµένα, µε τον τροποποιηµένο αλγόριθµο 
Verlet. Προκειµένου να εξασφαλίσουµε ότι το υπό προσοµοίωση σύστηµα βρίσκεται σε θερµοδυναµική 
ισορροπία, θα πρέπει η συνάρτηση της επιτάχυνσης, a(t), να λάβει µία τιµή κοντά στα 5/3, η οποία ανταποκρίνεται 
στην κατανοµή Maxwell-Boltzmann. Στο γενικό αλγόριθµο επίλυσης περιλαµβάνεται ένας ακόµα βρόχος ελέγχου 
(control loop), ο οποίος έχει σχέση µε τη θερµοκρασία. Σε περίπτωση που, µετά την ολοκλήρωση της διαδικασίας, 
η υπολογιζόµενη θερµοκρασία δε λαµβάνει την επιθυµητή τιµή, ακολουθεί η ανάθεση νέων ταχυτήτων. Ολόκληρη 
η διαδικασία επαναλαµβάνεται όσες φορές χρειάζεται, µέχρι να επέλθει εντέλει πλήρης θερµοδυναµική ισορροπία. 
Συνοπτικά, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι η διαδικασία πρόσδοσης ισορροπίας στο σύστηµα περιλαµβάνει τα 
ακόλουθα πέντε επιµέρους βήµατα: 
Βήµα 1ο: Ανάθεση ταχυτήτων στα άτοµα του συστήµατος. 
Βήµα 2ο: Επίλυση εξίσωσης Newton µε χρήση του τροποποιηµένου αλγορίθµου Verlet. 
Βήµα 3ο: Έλεγχος σύγκλισης των ταχυτήτων. 
Βήµα 4ο: Έλεγχος της θερµοκρασίας. 
Βήµα 5ο: Ανάθεση νέων ταχυτήτων. 
Ο τρόπος µε τον οποίο αυτά τα βήµατα συνδέονται µεταξύ τους, προκειµένου να επιτευχθεί ο στόχος 
της εξισορρόπησης του συστήµατος, παρουσιάζεται σχηµατικά στο παρακάτω Σχήµα 4.8.: 
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Σχήµα 4.8. Λογικό διάγραµµα διασύνδεσης των βηµάτων που πρέπει να ακολουθηθούν, προκειµένου για 
την προσοµοίωση της εξισορρόπησης του συστήµατος. 
4.4.1. Διανύσµατα ταχυτήτων 
Στα πλαίσια της προσοµοίωσης που θα διεξαχθεί, η αρχική κατανοµή των ταχυτήτων των ατόµων θα 
είναι τυχαία, ενώ η ολική κινητική ενέργεια θα αντιστοιχεί σε µία κοινώς αποδεκτή τιµή της 
θερµοκρασίας περιβάλλοντος εσωτερικού χώρου, όπως π.χ. οι 300 K (27oC). Η θεωρητική κατανοµή 
ταχυτήτων σε κατάσταση ισορροπίας, η οποία είναι η κατανοµή Maxwell-Boltzmann (MB), αναµένεται 
να προκύψει έπειτα από κάποιες εκατοντάδες επαναλήψεις στην επίλυση του τροποποιηµένου 
αλγορίθµου Verlet, για τον οποίο έχει ήδη γίνει λόγος παραπάνω. Προκειµένου για την απλοποίηση της 
διαδικασίας ισορροπίας, η κατανοµή MB αντικαθίσταται στην – ευκολότερα υλοποιήσιµη – Gauss. Με 
τη βοήθεια του Σχήµατος 4.7., διαπιστώνεται ότι οι όποιες διαφορές εµφανίζονται ανάµεσα στις 
κατανοµές Gauss και MB, όσον αφορά την κατανοµή των ταχυτήτων, δεν είναι τόσο πολύ σηµαντικές 
ώστε να υποστεί η κατανοµή αυτή σηµαντικές µεταβολές αλλάζοντας το είδος της κατανοµής. 
Προφανώς, η εφαρµογή και επαναληπτική επίλυση του αλγορίθµου Verlet θα κάνει τελικώς τις 
ταχύτητες όλων των ατόµων του συστήµατος να ακολουθούν την κατανοµή MB. Βέβαια, για τις ανάγκες 
της παρούσας µελέτης µας, θα µπορούσαµε να χρησιµοποιήσουµε εξαρχής την κατανοµή Gauss και να 
θεωρήσουµε ότι αυτή εξασφαλίζει τη θερµοδυναµική ισορροπία του συστήµατος, κάτι που µπορεί να 
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ελεγχθεί και µε βάση ενός κριτηρίου το οποίο θα αναπτυχθεί στο Εδάφιο 4.4.3. αλλά και γενικότερα σε 
µεταγενέστερα σηµεία του Κεφαλαίου. 
Ο υπολογισµός των ταχυτήτων θα γίνει για κάθε συνιστώσα ξεχωριστά στο καρτεσιανό σύστηµα 
συντεταγµένων, όπως για παράδειγµα στην περίπτωση ενός τυχαίου ατόµου i, τοποθετηµένου σε 
δισδιάστατο σύστηµα (x,y): 
 
Σχήµα 4.9. Αναπαράσταση του διανύσµατος ταχύτητας για ένα τυχαίο i-οστό άτοµο, στο δισδιάστατο 
καρτεσιανό σύστηµα αξόνων (x,y). Μαζί µε το διάνυσµα εµφανίζονται και οι συνιστώσες που το αποτελούν. 
 
Οι ακόλουθες Εξισώσεις (4.24) έως (4.34) έχουν σαν σκοπό την περιγραφή και, στη συνέχεια, την 
αδιαστατοποίηση όλων των µεγεθών που απαιτούνται, προκειµένου οι ταχύτητες να ακολουθούν την 
κατανοµή Gauss και στη συνέχεια να εισαχθούν στον τροποποιηµένο αλγόριθµο Verlet, µε σκοπό την 
επίλυση των εξισώσεων Newton. 
Κατά τα γνωστά από τη Θεωρία των Μετρήσεων Τεχνικών Μεγεθών, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι, 
στην κανονική κατανοµή κατά Gauss, κάθε µία από τις συνιστώσες του διανύσµατος της ταχύτητας υ
r
, 
στους άξονες x, y και z ενός τρισδιάστατου καρτεσιανού συστήµατος συντεταγµένων, περιγράφεται ως 
το άθροισµα της µέσης τιµής της κατανοµής για την ταχύτητα, cmυ  (όπου cm: center mean = κεντρικός 
µέσος) και ενός ακόµα όρου nDxσ⋅ , όπου σ η τυπική απόκλιση και nDx  µία µεταβλητή που ακολουθεί 
κανονική κατανοµή: 
, ,x y z cm nDxυ = υ +σ            (4.24) 
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Η τιµή της µέσης ταχύτητας cmυ  είναι αυτή που αντιστοιχεί στην κινητική ενέργεια του συστήµατος, σε µία 
δοθείσα θερµοκρασία T. Εξισώνοντας τις σχέσεις της κινητικής ενέργειας και της ενέργειας συναρτήσει της 
θερµοκρασίας T, προκύπτει τελικώς η ζητούµενη τιµή: 
 2
1 1
2 2
B
i cm B cm
i
k Tm k T
m
υ = ⇒υ =          (4.25) 
Η τυπική απόκλιση σ µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια της παρακάτω σχέσης, που δίνει το τετράγωνο αυτής 
(σε µετρήσεις µεγεθών και αναλύσεις κατανοµών, συνήθως το τετράγωνο του σ είναι το µέγεθος που 
χρησιµοποιείται ευρύτερα). Προφανώς η τετραγωνική ρίζα του ευρεθέντος µεγέθους από την (4.26) δίνει το σ. 
2 B
i
k T
m
σ =             (4.26) 
Η µεταβλητή nDx , η οποία εµφανίζεται για πρώτη φορά στη σχέση (4.24), ακολουθεί την κανονική κατανοµή 
και µπορεί να εκφραστεί συναρτήσει των παραµέτρων 1 2, ,..., kn n n , οι οποίες ακολουθούν οµοιόµορφη κατανοµή 
στο κλειστό διάστηµα [0,1]. Τρεις εξισώσεις, οι (4.27) έως (4.29), µπορούν να οδηγήσουν στην παραγωγή της 
µεταβλητής nDx : 
1 22ln cos2nDx n n= − π           (4.27) 
2 12ln sin 2nDx n n= − π           (4.28) 
12
1
6nD i
i
x n
=
= −∑            (4.29) 
Οι εξισώσεις (4.25) έως (4.27) µπορούν τώρα να αδιαστατοποιηθούν, µε αποτέλεσµα να προκύψουν οι (4.30) 
έως (4.32): 
* * *
, ,x y z cm nDxυ = υ +σ            (4.30) 
*
*
*cm
i
T
m
υ =             (4.31) 
2
*
*
*
i
T
m
σ =             (4.32) 
Όπου: 
* i
i
mm
m
=             (4.33) 
* Bk TT
D
=             (4.34) 
 
4.4.2. Επισκόπηση των κυριότερων µεθόδων πεπερασµένων διαφορών 
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Στο πρόβληµα της φωτοαποδόµησης µε Laser, όπως θα επιχειρήσουµε να το επιλύσουµε µε τη µέθοδο 
της Μοριακής Δυναµικής, υπεισέρχεται µία σειρά από συνήθεις διαφορικές εξισώσεις (ΣΔΕ), οι οποίες 
θα επιλυθούν µε χρήση κάποιας µεθόδου πεπερασµένων διαφορών (Finite Difference Method). Δύο 
χαρακτηριστικές εξισώσεις που επιλύονται µε τη βοήθεια της µεθόδου αυτής, για ένα τυχαίο στοιχείο i, 
είναι οι εξής: 
 i i im r f=&             (4.35) 
i
i
i
pr
m
=&             (4.36) 
όπου ii
drr
dt
=&  και 2
2
i
i
d rr
dt
=&  . 
Με δεδοµένες τις θέσεις των ατόµων, τις ταχύτητές τους καθώς επίσης και άλλα δυναµικά 
χαρακτηριστικά για την εξεταζόµενη χρονική στιγµή t, γίνεται προσπάθεια υπολογισµού των θέσεων, 
των ταχυτήτων και όλων των υπόλοιπων χαρακτηριστικών που µας ενδιαφέρουν, σε µία µεταγενέστερη 
χρονική στιγµή t + δt, µε σχετικά ικανοποιητική ακρίβεια. Η επίλυση αυτών των εξισώσεων γίνεται σε 
πολλά χρονικά βήµατα, µε το µέγεθος του βήµατος δt να διαφέρει ανάλογα µε τη µέθοδο επίλυσης, 
ακολουθώντας όµως µία βασική αρχή, την οποία αναφέρουν οι Allen και Tildesley στη βιβλιογραφία 
[114] και σύµφωνα µε την οποία θα πρέπει το δt να είναι σηµαντικά µικρότερο από το χρόνο που 
απαιτείται για ένα άτοµο ώστε να διασχίσει το ίδιο του το µήκος. Διάφοροι αλγόριθµοι που εντάσσονται 
στις µεθόδους πεπερασµένων διαφορών έχουν αναπτυχθεί κατά τα τελευταία χρόνια, αλλά αυτοί που 
χρησιµοποιούνται στις περισσότερες εφαρµογές και µελέτες είναι οι Verlet [154] και Gear Predictor – 
Corrector, µε τον τελευταίο να ανήκει στη γενικότερη κατηγορία των µεθόδων πρόβλεψης-διόρθωσης. Ο 
συγκεκριµένος αλγόριθµος δε συνιστάται για εφαρµογές MD σαν και αυτή που θέλουµε να 
διεξαγάγουµε, λόγω του µέγιστου υπολογιστικού κόστους σε σχέση µε όλους τους υπόλοιπους 
αλγορίθµους Verlet. Τα προβλήµατα που δηµιουργούνται από τη χρήση του συγκεκριµένου αλγορίθµου 
γίνονται ακόµα µεγαλύτερα όταν επιχειρήσουµε να αυξήσουµε την τάξη της µεθόδου, καθώς το 
υπολογιστικό κόστος αυξάνεται ακόµα περαιτέρω, χωρίς όµως να επιτυγχάνεται µεγαλύτερη 
υπολογιστική ακρίβεια! 
 
Παρακάτω θα γίνει εκτενέστερη ανάλυση σχετικά µε τους παρακάτω συχνά χρησιµοποιούµενους 
αλγορίθµους πεπερασµένων διαφορών: 
• Κλασσικός αλγόριθµος Verlet. 
• Μέθοδοι πρόβλεψης – διόρθωσης (Predictor – Corrector Methods). 
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• Μέθοδος βατραχοδρασκελισµών Verlet (Leapfrog Verlet). Μάλιστα ο τελευταίος θα χρησιµοποιηθεί καθ’όλη 
τη διάρκεια της ανάπτυξης του κώδικα Μοριακής Δυναµικής, προκειµένου για τη µελέτη της φωτοαποδόµησης 
µε Laser. 
 
4.4.2.1.  Κλασσικός αλγόριθµος Verlet 
 
Ο αλγόριθµός Verlet αναπτύχθηκε από τον οµώνυµο Γάλλο ερευνητή το 1967, ο οποίος µάλιστα 
συνέταξε µία µελέτη στην οποία περιγράφεται η µεθοδολογία που ακολούθησε [154]. Πιο συγκεκριµένα, 
πρόκειται για µία µέθοδο ευθείας επίλυσης συνήθων διαφορικών εξισώσεων δεύτερης τάξης. Για την 
κατάστρωση της γενικής µορφής της εξίσωσης Verlet, χρησιµοποιούνται οι τιµές της τρέχουσας θέσης 
( )r t , της επιτάχυνσης ( )a t  και της θέσης του προηγούµενου βήµατος ( )r t t−δ . Οι ταχύτητες ( )tυ  δεν 
υπεισέρχονται στην εξίσωση Verlet. H εξίσωση αυτή βασίζεται στο ανάπτυγµα κατά Taylor των 
ποσοτήτων r(t+δt) και r(t-δt): 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2
3
2
3
2
2
tr t t r t t r t r t O t
tr t t r t t r t r t O t
⎫δ+ δ = + δ ⋅ + + δ ⎪⎪
⎬
δ ⎪−δ = −δ ⋅ + + δ ⎪⎭
& &
& &        (4.37) 
Η τελική µορφή της εξίσωσης προκύπτει µε προσθήκη των δύο εξισώσεων του παραπάνω συστήµατος 
κατά µέλη, και έχοντας υπόψη ότι ( ) ( )r t tυ& A , ( ) ( )r t a t& A :  
( ) ( ) ( ) ( ) ( )2 42r t t r t r t t t a t O t+δ = − −δ +δ + δ        (4.38) 
µε τον όρο ( )4O tδ  να είναι πολύ µικρός σε σχέση µε τους υπόλοιπους και εποµένως να µπορεί να 
αµεληθεί. 
Πάντως, επειδή οι ταχύτητες ( )tυ  πρέπει να χρησιµοποιηθούν για τον υπολογισµό της κινητικής 
ενέργειας, µέσω του οποίου θα εξαχθεί συνακόλουθα και η ολική ενέργεια, υπάρχει η ανάγκη για 
εξαγωγή µιας σχέσης που δίνει τις ταχύτητες. Αυτή είναι η εξής: 
( ) ( ) ( ) ( )22
r t t r t t
t O t
t
+ δ − −δ
υ = + δ
δ
        (4.39) 
Ο αλγόριθµος Verlet, στη βασική του µορφή, παρουσιάζει ορισµένα µειονεκτήµατα τα οποία αρκετές 
φορές τον καθιστούν δύσχρηστο, κυρίως όσον αφορά τον υπολογισµό της ταχύτητας. Παρατηρώντας την 
εξίσωση (4.38), βλέπουµε ότι ο όρος ( )2t a tδ , τάξης ( )2O tδ , προστίθεται σε µία σειρά από όρους πολύ 
µεγαλύτερούς του, τάξης ( )0O tδ . Κατά συνέπεια, είναι πολύ πιθανό η αριθµητική ακρίβεια, στην 
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προσπάθεια υπολογισµού τόσο των ταχυτήτων όσο και των τροχιών, να µειωθεί, πράγµα που είναι 
ανεπιθύµητο. Προκειµένου να περιοριστούν ή ακόµα και να εξαλειφθούν αυτά τα µειονεκτήµατα που 
παρατηρούνται, έχουν αναπτυχθεί δύο βελτιωµένες τροποποιήσεις του αλγορίθµου, οι οποίες µπορούν να 
χρησιµοποιηθούν σε προβλήµατα MD δίνοντας περισσότερο ικανοποιητικά αποτελέσµατα. Αυτοί είναι ο 
αλγόριθµος Verlet που βασίζεται στην ταχύτητα (Velocity Verlet), καθώς επίσης και η µέθοδος Verlet των 
βατραχοδρασκελισµών (Leapfrog Verlet). Όπως αναφέρεται και στη βιβλιογραφία [155], η µέθοδος 
Leapfrog Verlet αντιµετωπίζει µε επιτυχία τα προβλήµατα που εµφανίζονται στα πλαίσια της χρήσης του 
βασικού αλγορίθµου Verlet. Το θέµα της αριθµητικής ακρίβειας δεν τυγχάνει και του καλύτερου 
χειρισµού όταν γίνεται χρήση του αλγορίθµου Leapfrog Verlet, κάτι που έχει οδηγήσει στην κατάστρωση 
ενός περαιτέρω βελτιωµένου αλγορίθµου, ο οποίος όµως χαρακτηρίζεται από σαφώς µεγαλύτερο 
υπολογιστικό κόστος σε σχέση µε τη µέθοδο των βατραχοδρασκελισµών. Βέβαια, ο συγκεκριµένος 
αλγόριθµος µπορεί να έχει, σε διάφορες περιπτώσεις, το ίδιο υπολογιστικό κόστος µε τον κλασσικό 
αλγόριθµο Verlet. Τελικά, ο Leapfrog Verlet προτιµάται για τις περισσότερες εφαρµογές MD έχοντας ως 
πλεονεκτήµατα την καλή αριθµητική σταθερότητα, την ευκολία και την απλότητα στη χρήση του, καθώς 
επίσης και το ικανοποιητικού βαθµού υπολογιστικό κόστος. Παρακάτω θα γίνει αναλυτικότερη 
επισκόπηση του συγκεκριµένου αλγορίθµου. 
Το παρακάτω Σχήµα 4.10. έχει ως σκοπό τη σύγκριση µεταξύ των τριών εναλλακτικών µορφών του 
αλγορίθµου Verlet που χρησιµοποιούνται σε περιπτώσεις επίλυσης προβληµάτων MD. Στην αριστερή 
πλευρά κάθε στήλης εµφανίζονται τα µεγέθη που θα υπολογιστούν (θέση r, ταχύτητα υ, επιτάχυνση α), 
ενώ στην πάνω πλευρά τα χρονοβήµατα (t-δt, t, t+δt). Τα σκιασµένα κελιά δείχνουν σε ποια 
χρονοβήµατα υπολογίζεται κάθε ένα από τα µεγέθη r, υ, α. Είναι σηµαντικό να έχουµε στο νου µας ότι, 
στα πλαίσια της εφαρµογής MD ανάλυσης, µας ενδιαφέρει κατά κύριο λόγο να διατηρούνται 
συγκεκριµένα µεγέθη, όπως η ενέργεια. Η καλή ακρίβεια στη διατήρηση της ενέργειας είναι ένα πολύ 
βασικό χαρακτηριστικό που θα πρέπει να έχει µία µέθοδος ολοκλήρωσης προκειµένου να επιλεγεί και να 
εφαρµοστεί εντέλει. 
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Σχήµα 4.10. Αναπαράσταση των µεγεθών και χρονοβηµάτων επίλυσης για τους παρακάτω αλγορίθµους: 
(α) κλασσικός Verlet, (β) Leapfrog Verlet, (γ) Velocity Verlet. 
 
4.4.2.2. Μέθοδοι Πρόβλεψης – Διόρθωσης 
 
Οι µέθοδοι πρόβλεψης – διόρθωσης (Predictor – Corrector Methods) χαρακτηρίζονται ως µέθοδοι 
πολλαπλών τιµών. Αυτό σηµαίνει ότι, στα πλαίσια της διαδικασίας αριθµητικής ολοκλήρωσης, γίνεται 
χρήση πλήθους πληροφοριών που υπολογίζονται σε ένα ή περισσότερα προηγούµενα χρονικά βήµατα, 
δηλαδή σε προηγούµενες χρονικές στιγµές t k t− ⋅δ , όπου k θετική ακέραια σταθερά. Η ονοµασία των 
µεθόδων αυτών («πρόβλεψης – διόρθωσης») σηµαίνει ουσιαστικά ότι υπολογίζεται µία αρχική εκτίµηση 
του µεγέθους που θέλουµε να βρούµε, ενώ στη συνέχεια αυτή η τιµή βελτιώνεται καθώς ο υπολογισµός 
εξελίσσεται.  
Δύο είναι οι µέθοδοι πρόβλεψης – διόρθωσης που βρίσκουν ευρεία εφαρµογή σε διάφορες 
περιπτώσεις:  
• Η µέθοδος Adams, στις οποίες χρησιµοποιούνται οι τιµές της επιτάχυνσης προηγούµενων χρονικών βηµάτων. 
• Η µέθοδος Nordsieck, στις οποίες χρησιµοποιούνται παράγωγοι της επιτάχυνσης για την τρέχουσα χρονική 
στιγµή. Η ανάλυση της συγκεκριµένης µεθόδου βρίσκεται εκτός των ορίων της µελέτης µας, επειδή δε θα 
χρησιµοποιηθούν οι παράγωγοι της επιτάχυνσης στα πλαίσια αυτής, µε το σκεπτικό ότι αυτές δε συµµετέχουν 
στη δυναµική του Newton µε συγκεκριµένο τρόπο [113]. 
 
Η γενική µορφή της διαφορικής εξίσωσης, την οποία καλείται ο χρήστης ή το υπολογιστικό πακέτο 
αριθµητικής ολοκλήρωσης να επιλύσει µε τη βοήθεια της µεθόδου Adams, είναι η εξής: 
( ), ,x f x x t=& &            (4.40) 
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Για την περίπτωση κατά την οποία υπεισέρχεται η παράµετρος της θέσης ενός σωµατιδίου, ( )r t , 
καθώς επίσης και οι παράγωγοι αυτών – έως και 2ης τάξης – ως προς το χρόνο, η (4.40) λαµβάνει την 
ακόλουθη µορφή: 
( ), ,r f r r t=& &            (4.41) 
Η αρχική φάση εφαρµογής της µεθόδου, η οποία είναι η φάση πρόβλεψης (prediction phase), 
χρησιµοποιεί τις τιµές διαφόρων µεγεθών που έχουν υπολογιστεί κατά τα χρονικά βήµατα t , t t−δ  
κ.ο.κ., ώστε να εξαχθεί µία πρώτη εκτίµηση για τη θέση του σωµατιδίου τη χρονική στιγµή t + δt. Ο 
τύπος που θα χρησιµοποιηθεί σε αυτή την περίπτωση είναι ο Adams-Bashforth: 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )
1
2
1
:  1
k
i
i
P r r t t r t t r t t b f t i t
−
=
⎡ ⎤+ δ = + δ ⋅ + δ + − δ⎣ ⎦∑&      (4.42) 
όπου ib  πραγµατικοί συντελεστές. 
Για δεδοµένη τιµή του k, η σχέση (4.42) µπορεί να παράσχει ακριβή αποτελέσµατα για όλα τα 
πολυώνυµα του τύπου ( ) qr t t= , εφόσον q k≤ . Στην περίπτωση αυτή το τοπικό σφάλµα είναι ( )1kO h + . 
Βέβαια, η απαίτηση αυτή ικανοποιείται εφόσον οι συντελεστές bi ικανοποιούν το παρακάτω σύστηµα 
των k – 1 εξισώσεων: 
( ) ( )( )
1
1
11 ,  µε 0,1,..., 2
1 2
k
q
i
i
i b q k
q q
−
=
− = = −
+ +∑        (4.43) 
Η επίλυση αυτού του συστήµατος είναι εύκολη και δίνει ρητές συναρτήσεις για τους συντελεστές ib . 
Για την ταχύτητα ( ) ( )t r tυ &A , η σχέση πρόβλεψης που θα χρησιµοποιηθεί είναι η εξής: 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )( )
1
2
1
:  δ 1
k
i
i
P r t r t t r t t r t t c f t i t
−
=
⎡ ⎤⋅ + δ = + δ − + δ + − δ⎣ ⎦∑& &      (4.44) 
Οι συντελεστές ci που υπεισέρχονται στην (4.44) θα πρέπει να ικανοποιούν το παρακάτω σύστηµα των 
k – 1 εξισώσεων: 
( )
1
1
11
2
k
q
i
i
i b
q
−
=
− =
+∑           (4.45) 
Αφού υπολογιστούν οι προβλέψεις για τη θέση r και την ταχύτητα υ του υπό εξέταση σωµατιδίου, 
κατά τη χρονική στιγµή t + δt, στη συνέχεια γίνεται χρήση αυτών προκειµένου να υπολογιστούν οι νέες 
θέσεις και ταχύτητες στο νέο αυτό χρονοβήµα. Αυτή η διαδικασία ακολουθείται κατά τη φάση της 
διόρθωσης (correction phase), όπου εφαρµόζονται οι παρακάτω σχέσεις των Adams-Moulton: 
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( ) ( ) ( ) ( ) ( )
1
2
1
:  2
k
i
i
C r r t t r t t r t t d f t i t
−
=
+ δ = + δ ⋅ + δ + − δ⎡ ⎤⎣ ⎦∑&       (4.46) 
( ) ( ) ( ) ( ) ( )
1
2
1
:  δ 2
k
i
i
C r t r t t r t t r t t g f t i t
−
=
⋅ + δ = + δ − + δ + − δ⎡ ⎤⎣ ⎦∑& &      (4.47) 
Οι συντελεστές ,  i id g  θα πρέπει να ικανοποιούν τις παρακάτω συνθήκες: 
( ) ( )( )
1
1
12
1 2
k
q
i
i
i d
q q
−
=
− =
+ +∑           (4.48) 
( )
1
1
12
2
k
q
i
i
i g
q
−
=
− =
+∑            (4.49) 
Παρατηρούµε εδώ ότι οι σχέσεις πρόβλεψης δεν υπεισέρχονται στις εξισώσεις διόρθωσης (4.46) και 
(4.47), παρά µόνο όταν πρόκειται να υπολογιστεί το f. Για k = 4 και k = 5, ο Rapaport παρουσιάζει [113] 
τους συντελεστές ,  ,  ,  i i i ib c d g  που υπεισέρχονται στις σχέσεις πρόβλεψης και διόρθωσης για τις θέσεις 
και τις ταχύτητες (τις οποίες ο ίδιος συµβολίζει µε x  και x& αντίστοιχα), στον παρακάτω Πίνακα 4.2.: 
 
Πίνακας 4.2.: Παρουσίαση των τιµών για τις παραµέτρους πρόβλεψης και διόρθωσης για δευτεροβάθµιες 
εξισώσεις, για τις περιπτώσεις κατά τις οποίες k = 4 και k = 5 [113]. 
 
Ο Rapaport έχει προτείνει την εφαρµογή της µεθόδου πρόβλεψης – διόρθωσης Adams και για την 
επίλυση εξισώσεων του τύπου: 
( ),r f r t=&             (4.50) 
Στην προκειµένη περίπτωση, οι σχέσεις πρόβλεψης P (t) και διόρθωσης C (t) είναι οι ακόλουθες: 
( ) ( ) ( ) ( )
1
:  1
k
i
i
P t r t t r t t m f t i t
=
+ δ = + δ + − δ⎡ ⎤⎣ ⎦∑        (4.51) 
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( ) ( ) ( ) ( )
1
:  2
k
i
i
C t r t t r t t n f t i t
=
+ δ = + δ + − δ⎡ ⎤⎣ ⎦∑        (4.52) 
Οι συντελεστές mi και ni θα πρέπει να ικανοποιούν τις παρακάτω σχέσεις: 
( )
1
11
1
k
q
i
i
i m
q=
− =
+∑            (4.53) 
( )
1
12
1
k
q
i
i
i n
q=
− =
+∑            (4.54) 
 
Οι τιµές των συντελεστών αυτών για διάφορες περιπτώσεις, όπως παρουσιάζονται στη µελέτη [113] 
του Rapaport, εµφανίζονται στον παρακάτω Πίνακα 6.3. (όπου η τιµή r αντικαθίσταται µε x): 
 
Πίνακας 4.3.: Παρουσίαση των τιµών για τις παραµέτρους πρόβλεψης και διόρθωσης για πρωτοβάθµιες 
εξισώσεις, για τις περιπτώσεις κατά τις οποίες k = 3 και k = 4 [113]. 
 
4.4.2.3. Τροποποιηµένος αλγόριθµος Verlet βατραχοδρασκελισµών (Leapfrog Verlet) και υπολογισµός 
δυνάµεων 
 
Ο αλγόριθµος βατραχοδρασκελισµών Verlet (Leapfrog Verlet) είναι µία τροποποιηµένη µορφή του 
κλασσικού αλγορίθµου Verlet. Χρησιµοποιείται για την επίλυση των εξισώσεων κίνησης των 
σωµατιδίων, µία διαδικασία που επαναλαµβάνεται όσες φορές χρειάζεται προκειµένου το υπό εξέταση 
σύστηµα να περιέλθει σε πλήρη ισορροπία. 
Το χρονικό σχήµα που χαρακτηρίζει τη µέθοδο Leapfrog Verlet χαρακτηρίζεται από τις εξής δύο 
εξισώσεις: 
1 1
2 2
nn n
t
+ −
= +α δu u           (4.55) 
1 1
2 2
nn n
t
+ +
= + δx x u           (4.56) 
όπου: 
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• nx , nα  είναι αντίστοιχα  οι τρισδιάστατοι τανυστές που παριστάνουν τη θέση και την επιτάχυνση ενός 
σωµατιδίου τη χρονική στιγµή n,  
• 1
2n±
u  είναι ο τρισδιάστατος τανυστής που περιγράφει την ταχύτητα στις χρονικές στιγµές 12n ± , 
• δt είναι το χρονοβήµα. 
Αναπτύσσοντας τις (4.55) και (4.56) στο τρισδιάστατο καρτεσιανό σύστηµα συντεταγµένων Oxyz, 
προκύπτουν εντέλει οι ακόλουθες σχέσεις, για κάθε ξεχωριστό σωµατίδιο i: 
1 1
2 2
ix ix ix
iy iy iy
iz iz izn n n
a
a t
a
+ −
υ υ⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ = υ + δ⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
         (4.57) 
11 2
i i ix
i i iy
i i izn n n
x x
y y t
z z
+ +
υ⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥= + υ δ⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
         (4.58) 
Στον αλγόριθµο Leapfrog Verlet, οι θέσεις είναι γνωστές στις χρονικές στιγµές n, n+1, n+2 κλπ., αλλά 
οι ταχύτητες είναι γνωστές στις χρονικές στιγµές n-1/2, n+1/2, n+3/2 κ.ο.κ., µε αποτέλεσµα να µην είναι 
εφικτός ο ταυτόχρονος υπολογισµός της κινητικής και της δυναµικής ενέργειας. Μία επιλογή που 
προκρίνεται είναι η χρήση µιας παραπάνω εξίσωσης για τον υπολογισµό των ταχυτήτων σε ακέραιο 
πλήθος χρονοβηµάτων. Βέβαια, αυτή η επιλογή αποδεικνύεται τελικά το ίδιο χρονοβόρα (ως προς τον 
αριθµό διαδικασιών και την εξαγωγή των τελικών αποτελεσµάτων) µε την επιλογή του κλασσικού 
αλγορίθµου Verlet.  
Η επιπρόσθετη εξίσωση παρουσιάζεται παρακάτω, τόσο στην τανυστική της µορφή, (4.59), όσο και 
στην ανεπτυγµένη της, (4.60): 
1 1
2 2
2
n n
n
+ −
+
=
v v
v            (4.59) 
1 1
2 2
1 1
2 2
ix ix ix
iy iy iy
iz iz izn n n+ −
υ υ υ⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ = υ + υ⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ υ υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
         (4.60) 
 
Η υλοποίηση του τροποποιηµένου αλγορίθµου Verlet απαιτεί τη γνώση των θέσεων ( ), ,x y z , των 
ταχυτήτων ( ), ,x y zυ υ υ  και των επιταχύνσεων ( ), ,x y za a a  για κάθε άτοµο. Από το πρώτο βήµα είναι ήδη 
γνωστή η αρχική θέση του κάθε σωµατιδίου, µέσω της κρυσταλλικής δοµής του πλέγµατος (π.χ. bcc ή 
fcc) πριν την έναρξη της διαδικασίας φωτοαποδόµησης. Επίσης, η ταχύτητα του κάθε σωµατιδίου είναι 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  205	  
	  
γνωστή από το δεύτερο κιόλας βήµα, λόγω της αρχικής κατανοµής Gauss των ταχυτήτων που έχουµε 
υποθέσει ότι χαρακτηρίζει τα σωµατίδια (όπως αναφέραµε και παραπάνω, ο σκοπός της επαναληπτικής 
επίλυσης είναι τελικά οι ταχύτητες να ακολουθούν την κατανοµή Maxwell-Boltzmann). Όµως, το 
µέγεθος της επιτάχυνσης είναι άγνωστο για τα σωµατίδια, πράγµα που σηµαίνει ότι πρέπει να 
υπολογιστεί. Για κάθε άτοµο του οποίου την επιτάχυνση θέλουµε να βρούµε, πρέπει πρώτα να γίνει 
γνωστή (µέσω του υπολογισµού της) η ολική δύναµη που ασκείται πάνω στο υπόψη άτοµο. Αυτή θα 
βρεθεί αθροίζοντας τα διανύσµατα των δυνάµεων από τα γειτονικά άτοµα. Εάν το σύστηµα περιλαµβάνει 
N άτοµα, τότε συνολικά θα ασκούνται ( )2N N −  δυνάµεις, από τις οποίες θα πρέπει να υπολογίσουµε 
µόνο τις µισές, δηλαδή ( )2
2
N N − , λόγω του γεγονότος ότι ij ji= −F F , όπως ορίζεται από τον τρίτο νόµο 
του Newton. 
Η δύναµη iF  θα δίνεται από την παρακάτω σχέση: 
( )
1 1
N N
i j i j
i i ijr
j jij ij
j i j i
P r f
r r r= =
≠ ≠
− −∂= =
∂∑ ∑
r r r r
F         (4.61) 
όπου το µέτρο της δύναµης, ijf , είναι, εξ ορισµού, η µερική παράγωγος της δυναµικής ενέργειας ως 
προς την απόσταση: 
( )ij i ij
ij
f P r
r
∂= −
∂
           (4.62) 
Για τρισδιάστατες προσοµοιώσεις, η δύναµη θα πρέπει και αυτή να υπολογιστεί στις τρεις διαστάσεις. 
Η (4.61) µπορεί, κατά συνέπεια, να αναπτυχθεί στην (4.63) εισάγοντας τα µοναδιαία διανύσµατα i, j και 
k , το µέτρο της δύναµης ijf  (µέσω της 4.62) και τα συνηµίτονα κατεύθυνσης 
i j
ij
x x
r
⎛ ⎞−
⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠
, i j
ij
y y
r
⎛ ⎞−
⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠
 και 
i j
ij
z z
r
⎛ ⎞−
⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠
. Για δισδιάστατες προσοµοιώσεις MD στο σύστηµα αξόνων (x,y), οι οποίες µπορούν να 
χρησιµοποιηθούν ευρέως σε διάφορες εφαρµογές φωτοαποδόµησης, προφανώς οι όροι που σχετίζονται 
µε την τρίτη διάσταση z αµελούνται. 
( ) ( ) ( ) ( )
1 1 1
, ,
N N N
i j i j ij
i i ij j i j i j ir
j j jij ij ij
j i j i j i
f
P r f x x y y z z
r r r r r= = =
≠ ≠ ≠
⎡ ⎤
− −∂ ∂ ⎢ ⎥⎡ ⎤= = = − − −⎣ ⎦ ⎢ ⎥∂ ∂
⎢ ⎥⎣ ⎦
∑ ∑ ∑
i
r r r r
F j
k
  (4.63) 
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Σε ένα δισδιάστατο σύστηµα αξόνων (x,y), το παρακάτω Σχήµα 4.11. παρουσιάζει τις κατευθύνσεις 
των δυνάµεων και των συνιστωσών τους, για κάθε τυχαίο σωµατίδιο i και j, λαµβάνοντας υπόψη 
προφανώς ότι j i= −F F  πάντα λόγω του τρίτου νόµου του Newton. 
 
Σχήµα 4.11. Αναπαράσταση των διανυσµάτων για τις δυνάµεις τυχόντων σωµατιδίων i και j, καθώς επίσης και των 
συνιστωσών τους στους άξονες x και y. 
 
Στο παρακάτω Σχήµα 4.12. εµφανίζεται και η έννοια της απόστασης αποκοπής, rc, η οποία είναι η µέγιστη 
απόσταση δύο σωµατιδίων πέρα από την οποία οι µεταξύ τους δυνάµεις αλληλεπίδρασης αµελούνται. Οι δυνάµεις 
iF , jF  που εµφανίζονται στο συγκεκριµένο Σχήµα υπολογίζονται µε τη βοήθεια µιας σχέσης που περιλαµβάνει τη 
διάµετρο ενός νοητού κύκλου, D, την ατοµική ακτίνα αναφοράς a, τις αποστάσεις µεταξύ των ζευγών ατόµων (i,j) 
και (i,k), ,ij ikr r , καθώς επίσης και την απόσταση αποκοπής rc, η οποία θα µπορούσε να αντικατασταθεί από την 
απόσταση ισορροπίας r0. Σηµειώνεται εδώ ότι, στο υπόψη σχήµα, τα σωµατίδια i και j βρίσκονται εντός του 
κύκλου, ενώ το k εκτός αυτού. 
( )( ) ( )( )
( ) ( ) ( )
0 0
2 2 2
1
exp 2a exp a
2a
j iix N ij ij
iy j i
j
i j i j i jj iiz j i
x xf r r r r
f D y y
x x y y z zf z z
=
≠
⎡ ⎤−⎡ ⎤ ⎡ ⎤− − − + − −⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎣ ⎦= −⎢ ⎥⎢ ⎥
⎢ ⎥ − + − + −⎢ ⎥ −⎣ ⎦ ⎣ ⎦
∑      (4.64) 
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Σχήµα 4.12. Αναπαράσταση των διανυσµάτων των δυνάµεων, καθώς επίσης και της απόστασης αποκοπής rc, πέρα 
από την οποία δύο σωµατίδια παρουσιάζουν αµελητέα µεταξύ τους αλληλεπίδραση. 
 
Με τη βοήθεια του δεύτερου νόµου του Newton, σύµφωνα µε τον οποίο η επιτάχυνση είναι ο λόγος της 
δύναµης προς τη µάζα, εξάγονται οι ακόλουθες σχέσεις για την επιτάχυνση: 
( )
1
1
ij
N
i ji
i r r
ji i ij
j i
P r
m m r r ==
≠
− ∂α = =
∂∑
r rF
        (4.65) 
( ) ( ) ( )
1
1 , ,
N
ij
i j i j i j i
ji ij
j i
f
x x y y z z
m r=
≠
⎡ ⎤
⎢ ⎥⎡ ⎤α = − − −⎣ ⎦ ⎢ ⎥
⎢ ⎥⎣ ⎦
∑
i
j
k
       (4.66) 
Από τις δύο παραπάνω σχέσεις, αλλά και από την (4.64), θα προκύψουν τα εξής: 
1
1
j iix N
ij
iy j i
ji ij
j iiz n j i n
x xa
f
a y y
m r
a z z
=
≠
⎡ ⎤−⎡ ⎤
⎢ ⎥⎢ ⎥ = −⎢ ⎥⎢ ⎥
⎢ ⎥⎢ ⎥ −⎣ ⎦ ⎣ ⎦
∑          (4.67) 
( )( ) ( )( )
( ) ( ) ( )
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2 2 2
1
exp 2a exp a1 2a
j iix ix N ij ij
iy iy j i
ji
i j i j i jj iiz izn n j i n
x xa f r r r rDa f y y
m m x x y y z za f z z
=
≠
⎡ ⎤−⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤− − − + − −⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎣ ⎦= = −⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ − + − + −⎢ ⎥ ⎢ ⎥ −⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
∑   (4.68) 
 
Οι εξισώσεις (4.55), (4.56), (4.59), (4.64) και (4.68) θα χρησιµοποιηθούν στον αλγόριθµο Verlet στην 
αδιαστατοποιηµένη τους µορφή. Έτσι προκύπτουν αρχικά οι αδιαστατοποιηµένες εξισώσεις για τη θέση και την 
ταχύτητα του κάθε σωµατιδίου: 
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* * * *
1 1
2 2
nn n
t
+ −
= +α δu u           (4.69) 
* * * *
1 1
2
n n n
t+ += + δx x u            (4.70) 
* *
1 1* 2 2
2
n n
n
+ −
+
=
u u
u            (4.71) 
Η αδιαστατοποιηµένη σχέση για τη δύναµη είναι η εξής: 
( )( ) ( )( )* * * * *0 0
1
2 exp 2 2exp
N
i ij ij
j
j i
f r r r r
=
≠
⎡ ⎤= − − − + − −⎣ ⎦∑       (4.72) 
η οποία µπορεί να λάβει και την ακόλουθη µορφή: 
( )( ) ( )( )
( ) ( ) ( )
* **
* * * **
0 0
* 2 2 2* * * * * *1 1
exp 2 exp
2
j i j iix N N ij ijij
iy j i j i
j jij
i j i j i jj i j iiz j i j i
x x x xf r r r rf
f y y y y
r x x y y z zf z z z z
= =
≠ ≠
⎡ ⎤ ⎡ ⎤− −⎡ ⎤ ⎡ ⎤− − − + − −⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎣ ⎦= − = −⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ − + − + −⎢ ⎥ − −⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
∑ ∑   (4.73) 
Η αδιαστατοποιηµένη εξίσωση για την επιτάχυνση είναι η εξής: 
( )( ) ( )( )
( ) ( ) ( )
* **
* * * **
0 0
* * * 2 2 2* * * * * *1 1
exp 2 exp1 2
j i j iix N N ij ijij
iy j i j i
j ji ij i
i j i j i jj i j iiz j i j i
x x x xa r r r rf
a y y y y
m r m x x y y z za z z z z
= =
≠ ≠
⎡ ⎤ ⎡ ⎤− −⎡ ⎤ ⎡ ⎤− − − + − −⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎣ ⎦= − = −⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ − + − + −⎢ ⎥ − −⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
∑ ∑   (4.74) 
 
 
4.4.3. Συνάρτηση σύγκλισης ταχυτήτων και έλεγχος της σύγκλισης 
 
Προκειµένου να αποφανθούµε για το αν έχει επιτευχθεί ισορροπία µετά την επαναληπτική εκτέλεση 
του επιθυµητού αλγορίθµου MD, εισάγουµε εδώ την έννοια της συνάρτησης σύγκλισης ταχύτητας. Ο Rieth 
[130] τη συµβολίζει µε α(t), αλλά προκειµένου να µην υπάρχει σύγχυση µε το συµβολισµό της 
επιτάχυνσης, που είναι επίσης α, θα την ονοµάσουµε εδώ C(t), όπου το αρχικό γράµµα C αντιστοιχεί 
στον όρο Convergence (σύγκλιση). Εάν ικανοποιείται η συνθήκη ισορροπίας που δίνεται από την υπόψη 
συνάρτηση, τότε θεωρούµε ότι το σύστηµα βρίσκεται σε θερµοδυναµική ισορροπία [130]. Ακολουθεί το 
στάδιο της ακτινοβολίας, όπου προσοµοιώνεται η επίδραση της ακτίνας Laser στο υλικό. Αν η 
απαιτούµενη συνθήκη δεν ικανοποιείται, η διαδικασία επίλυσης αλγορίθµων Verlet συνεχίζεται, έως 
ότου τελικώς αποκατασταθεί η θερµοδυναµική ισορροπία. 
Η συνάρτηση σύγκλισης ταχυτήτων δίνεται από τον παρακάτω τύπο: 
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2 2 2
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2
2 2 2
1
1
1
N
ix iy iz
i
N
ix iy iz
i
NC t
N
=
=
⎡ ⎤υ + υ + υ⎣ ⎦
=
⎡ ⎤⎡ ⎤υ + υ + υ⎢ ⎥⎣ ⎦⎣ ⎦
∑
∑
         (4.75) 
Η συνθήκη θερµοδυναµικής ισορροπίας ικανοποιείται στην περίπτωση κατά την οποία 
( ) 5 0.2
3
C t − ≤ . Βέβαια, εάν η ακρίβεια του πειράµατος µεταβληθεί, ενδέχεται η τιµή σύγκλισης (0.2) να 
µεταβληθεί και αυτή. 
Η αδιαστατοποιηµένη µορφή της (4.75) είναι η εξής: 
( )
( ) ( ) ( )
( ) ( ) ( )
2
2 2 2* * *
* 1
2
2 2* * *
1
1
1
N
ix iy iz
i
N
ix iy iz
i
NC t
N
=
=
⎡ ⎤υ + υ + υ⎢ ⎥⎣ ⎦
=⎡ ⎤⎣ ⎦
⎧ ⎫⎡ ⎤υ + υ + υ⎨ ⎬⎢ ⎥⎣ ⎦⎩ ⎭
∑
∑
       (4.76) 
 
4.4.4. Συνάρτηση επιθυµητής θερµοκρασίας  
 
Η θερµοκρασία του συστήµατος εκφράζεται µέσω του µέσου τετραγώνου των ταχυτήτων των N 
ατόµων. Δίνεται από την ακόλουθη σχέση: 
( )2 2 2 2
1 1
1 1
3 3
N N
i i
i x y z
i iB B
m mT
N k N k= =
= υ = υ +υ +υ∑ ∑        (4.77) 
Η θερµοκρασία που επιθυµούµε να λάβει το σύστηµα των σωµατιδίων (desired temperature), ώστε η 
προσοµοίωση MD να προχωρήσει, συµβολίζεται µε dT . Η συνθήκη επιθυµητής θερµοκρασίας 
ικανοποιείται στην περίπτωση κατά την οποία 3 KdT T− ≤ . Αν η παραπάνω προϋπόθεση δεν 
ικανοποιείται, τότε γίνεται ανάθεση νέων ταχυτήτων. Η επαναληπτική διαδικασία λαµβάνει τέλος όταν 
τελικώς η συνθήκη ικανοποιηθεί. 
Καθώς εργαζόµαστε µε αδιαστατοποιηµένες εξισώσεις στην παρούσα περίπτωση, απαιτείται να 
αδιαστατοποιηθεί και η (4.77), η οποία τελικώς θα λάβει την παρακάτω µορφή: 
( ) ( ) ( )
* * 2 2 2* 2 * * *
1 1
1 1
3 3
N N
i i
i x y z
i i
j i j i
m mT
N N= =
≠ ≠
⎡ ⎤= υ = υ + υ + υ⎢ ⎥⎣ ⎦∑ ∑       (4.78) 
 
4.4.5. Ανάθεση νέων ταχυτήτων 
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Η ανάθεση νέων ταχυτήτων είναι µία απαραίτητη διαδικασία που θα πρέπει να ακολουθηθεί σε 
περίπτωση που το κριτήριο επιθυµητής θερµοκρασίας, το οποίο περιγράφηκε παραπάνω, δεν 
ικανοποιηθεί έπειτα από την εκτέλεση µιας επανάληψης του αλγορίθµου Μοριακής Δυναµικής. Οι  
σχέσεις (4.79) και (4.80) χρησιµοποιούνται για την ανάθεση νέων ταχυτήτων, µε τις νέες αυτές ταχύτητες 
να χρησιµοποιούνται σε επόµενες επιλύσεις του αλγορίθµου Verlet. Ουσιαστικά η (4.80) αποτελεί την 
ανεπτυγµένη µορφή της (4.79), µε τις δύο εξισώσεις να διατυπώνονται ως εξής: 
( ) ( )new old di i
T
T
= ⋅u u           (4.79) 
new old
ix ix
d
iy iy
iz iz
T
T
⎡ ⎤ ⎡ ⎤υ υ
⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ = υ ⋅⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
          (4.80) 
 
Η αδιαστατοποιηµένη µορφή των δύο παραπάνω εξισώσεων είναι η εξής: 
( ) ( )* *new old di i TT= ⋅u u           (4.81) 
* *
* *
* *
new old
ix ix
d
iy iy
iz iz
T
T
⎡ ⎤ ⎡ ⎤υ υ
⎢ ⎥ ⎢ ⎥
υ = υ ⋅⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
          (4.82) 
 
4.5. Μοντελοποίηση της ακτινοβολίας Laser 
Πέρα από τη µοντελοποίηση των σωµατιδίων και της κίνησης αυτών, στα πλαίσια της µελέτης του 
προβλήµατος που εξετάζεται και πρόκειται να επιλυθεί µε τη βοήθεια της µεθόδου Μοριακής Δυναµικής, 
η συνολική διαδικασία επίλυσης του προβλήµατος απαιτεί και τη µοντελοποίηση της δέσµης Laser που 
πρόκειται να προσπέσει πάνω στην επιφάνεια του υπό φωτοαποδόµηση υλικού. Η προσέγγιση της 
ακτινοβολίας γίνεται, επί του παρόντος, κυρίως σε ενεργειακό επίπεδο. Η προσοµοίωση της δέσµης 
γίνεται µε βάση το διαχωρισµό σε χρονική και χωρική προτυποποίηση, δύο διαφορετικά επίπεδα (ή 
προφίλ) τα οποία ακολουθούν διαφορετικές κατανοµές. Πιο συγκεκριµένα, επιλέγεται το χωρικό προφίλ 
µιας ακτίνας Laser να ακολουθεί κατανοµή Gauss, ενώ το χρονικό προφίλ ακολουθεί οµοιόµορφη 
κατανοµή. Η µοντελοποίηση της ακτινοβολίας συµπληρώνεται µέσω της εφαρµογής του νόµου Beer-
Lambert, ο οποίος είναι εφικτό να εφαρµοστεί από τη στιγµή που στη µοντελοποίηση 
συµπεριλαµβάνονται η ανάκλαση της δέσµης, λόγω των οπτικών ιδιοτήτων του υλικού, αλλά και ο 
δείκτης αποβλίττων της δέσµης Laser (Laser Beam Waste). Εποµένως, µπορούµε να πούµε ότι ολόκληρη 
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η διαδικασία µοντελοποίησης της δέσµης βασίζεται στη χρονική προτυποποίηση, στη χωρική 
προτυποποίηση και στην ανάκλαση της δέσµης. 
Ο τρόπος µε τον οποίο διασυνδέονται τα διάφορα στάδια µοντελοποίησης εµφανίζεται στο λογικό 
διάγραµµα του παρακάτω Σχήµατος 4.13.: 
 
Σχήµα 4.13. Λογικό διάγραµµα περιγραφής της διαδικασίας µοντελοποίησης της ακτινοβολίας Laser. 
 
4.5.1. Χρονική προτυποποίηση 
 
Σε χρονικό επίπεδο, η κατανοµή του προφίλ των βραχέων και υπερβραχέων παλµών Laser είναι η 
Gauss. Στην περίπτωση των Laser µε διάρκεια παλµού της τάξης των nanosecond και picosecond, τα 
οποία εξετάζουµε επί του παρόντος, µελέτες όπως η [155] επιβεβαιώνουν την ακρίβεια αυτής της 
κατανοµής (εκτός βέβαια πολύ µικρών παρεκκλίσεων) για µεγαλύτερες διάρκειες παλµών από την τάξη 
των femtoseconds. 
Το µήκος του παλµού λαµβάνεται ως το «µέγιστο πλάτος στο ήµισυ του µεγίστου» (Full Width at Half 
Maximum, FWHM) ενός παλµού που παρουσιάζει κανονική κατανοµή. Πάντως, όταν η ανεξάρτητη 
µεταβλητή είναι ο χρόνος, προτιµάται η δέσµη να παρουσιάζει οµοιόµορφη κατανοµή στο χρόνο. Στο 
παρακάτω Σχήµα 4.14. εµφανίζεται η διαφορά µεταξύ κανονικής και οµοιόµορφης κατανοµής. Στην 
περίπτωση της οµοιόµορφης κατανοµής, η ενέργεια του παλµού υπολογίζεται απλά ως το εµβαδό της 
γραµµοσκιασµένης περιοχής (απλό γινόµενο της ισχύος επί το χρόνο), δηλαδή: 
( )2 1p p pE P t P t t= ⋅ = −           (4.83) 
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Σχήµα 4.14. Σύγκριση της οµοιόµορφης χρονικής κατανοµής µε την κατανοµή Gauss, για την ενέργεια της 
δέσµης Laser. 
 
Αν 2 1pt t t= −  η χρονική διάρκεια του παλµού και 
1 2
0 2
t tt +=  το χρονικό κέντρο της διάρκειας του 
παλµού, τότε ο όρος για την κανονική (κατά Gauss) χρονική κατανοµή της δέσµης δίνεται από την 
παρακάτω Σχέση 4.84.: 
2
0
,
1 expp Gauss
pp
t tS
tt
⎛ ⎞−= −⎜ ⎟⎜ ⎟π ⎝ ⎠
         (4.84) 
Υπάρχουν ορισµένες µελέτες, µε χαρακτηριστικότερη την [157], οι οποίες, για λόγους απλοποίησης, 
χρησιµοποιούν την οµοιόµορφη κατανοµή αντί της Gauss για τη χρονική προτυποποίηση της 
συµπεριφοράς των φωτονίων της δέσµης Laser. Η γραφική αναπαράσταση αυτής της κατανοµής 
εµφανίζεται στο παραπάνω Σχήµα 4.13., στο ίδιο σύστηµα αξόνων µε την απεικόνιση της κατανοµής 
Gauss. Η προσέγγιση της οµοιόµορφης κατανοµής παρουσιάζει το σηµαντικό πλεονέκτηµα της µείωσης 
του υπολογιστικού φόρτου και της χρονικής διάρκειας των υπολογισµών, για αυτό το λόγο και θα 
εφαρµοστεί επί του παρόντος. 
 
4.5.2. Χωρική προτυποποίηση κατά τον άξονα Ζ 
Ο άξονας Ζ ακολουθεί τη διεύθυνση µετάδοσης των ακτίνων Laser, οι οποίες πρόκειται να προσπέσουν στο 
µεταλλικό στόχο. Για τη µοντελοποίηση της ακτινοβολίας, θα πρέπει να ληφθούν υπόψη τρία βασικά στοιχεία: το 
χαρακτηριστικό απώλειας – Laser Beam Waste, το φαινόµενο του Plasma Shielding και ο νόµος Beer-Lambert. 
 
 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  213	  
	  
Α. Χαρακτηριστικό απώλειας – Laser Beam Waste 
Κατά τα γνωστά από τις βασικές αρχές της Οπτικής, η διάµετρος µιας ακτίνας (και κατ’επέκταση 
ολόκληρης της δέσµης) Laser δεν παραµένει σταθερή καθώς διεισδύει στο υλικό-στόχο, αλλά αυξάνεται 
σε σχέση µε την εκάστοτε θέση του θεωρητικού επιπέδου που σχηµατίζει κατά τη διεύθυνση µετάδοσης. 
Παρακάτω διατυπώνεται η σχέση που δίνει την ακτίνα της δέσµης Laser, r, συναρτήσει του βάθους 
διείσδυσης εντός του υλικού, z: 
( ) ( )
0
0
1
2 2
2
21
f
f
f
z
r z r M
r
⎡ ⎤⎛ ⎞λ + δ⎢ ⎥⎜ ⎟= +
⎜ ⎟⎢ ⎥π⋅⎝ ⎠⎣ ⎦
        (4.85) 
όπου Μ το µοριακό βάρος του υλικού, λ το µήκος κύµατος της ακτινοβολίας, και 
0f
r , fδ  αντίστοιχα η 
ακτίνα και η διάµετρος της δέσµης στο ουδέτερο επίπεδο, z = 0 (ακριβώς πάνω στην επιφάνεια του 
στόχου). Εάν ο λόγος ( )
0f
r z
r
 είναι κοντά στη µονάδα, ή, µε άλλα λόγια, αν ο όρος εντός αγκύλων στην 
(4.85) είναι κοντά στη µονάδα, η ακτίνα δε µεταβάλλεται σηµαντικά ως προς την αρχική της τιµή, µε 
αποτέλεσµα να µη χρειάζεται να χρησιµοποιηθεί ο παράγοντας απώλειας Laser Beam Waste. Επειδή η 
παρούσα µελέτη µας χρησιµοποιεί, κατά κύριο λόγο, διαστάσεις τάξης µεγέθους µερικών nm, ο 
παράγοντας αυτός δεν επηρεάζει τη συµπεριφορά της ακτινοβολίας και, εποµένως, µπορεί να αµεληθεί. 
 
Β. Φαινόµενο του Plasma Shielding 
Το συγκεκριµένο φαινόµενο, για το οποίο έχει ήδη γίνει εκτενής αναφορά στο Κεφάλαιο 2, είναι 
υπεύθυνο για την εξασθένηση της ακτινοβολίας του Laser πριν αυτή έρθει σε επαφή µε το υλικό-στόχο. 
Λόγω της εξάτµισης σωµατιδίων του υλικού, ήδη µετά από την επενέργεια του πρώτου παλµού Laser, 
αρχίζει να αναπτύσσεται ένα νέφος πλάσµατος άνωθεν του στόχου, µε το νέφος αυτό να θερµαίνεται και 
να διαστέλλεται από παλµό σε παλµό, δεσµεύοντας σε όλο και µεγαλύτερο βαθµό την ενέργεια του 
Laser. 
Όπως έχει τονιστεί και στο Κεφάλαιο 2, η τιµή της έντασης της ακτινοβολίας που προσπίπτει στην 
επιφάνεια (surface) του στόχου, έπειτα από τη διέλευσή του διαµέσου του νέφους πλάσµατος, πάχους 
Λ(t), δίνεται από την ακόλουθη σχέση [26]: 
( )0 expsI I t= −Λ⎡ ⎤⎣ ⎦           (4.86) 
µε τις τιµές I0, Ιs να αντιπροσωπεύουν αντίστοιχα την ένταση της ακτινοβολίας πριν και µετά τη 
διέλευση από το νέφος πλάσµατος. Προφανώς, πριν την επενέργεια του πρώτου παλµού Laser πάνω στην 
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επιφάνεια, το πάχος του νέφους είναι µηδενικό, µε αποτέλεσµα να ισχύει 0sI I= . Η εύρεση του πάχους 
του νέφους πλάσµατος γίνεται εφικτή µε τη βοήθεια της παρακάτω σχέσης: 
( ) ( ) ( )at A z t B E tΛ = ⋅Δ + ⋅           (4.87) 
Όπου Δz (t) το βάθος διείσδυσης ανά παλµό, Ea (t) η ολική (µέχρι την εξεταζόµενη χρονική στιγµή) 
απορροφούµενη ενέργεια από το υλικό-στόχο, ( )vf TA
m
ρ
=  και ( ) 11
vT
fB k
T
−∂= γ − ⋅
∂
, µε τις ποσότητες A 
και B να εξαρτώνται προφανώς από τη θερµοκρασία εξάτµισης των σωµατιδίων, Tv. 
 
Γ. Νόµος Beer-Lambert 
Ο πολύ διαδεδοµένος, ειδικά στον τοµέα της Οπτικής, νόµος των Beer και Lambert συσχετίζει την 
απορρόφηση της ακτινοβολίας µε τις ιδιότητες του υλικού-στόχου, διαµέσου του οποίου διέρχεται η 
υπόψη ακτινοβολία. Η ένταση της ακτινοβολίας σε βάθος z συνδέεται µε την ένταση στην επιφάνεια του 
στόχου (z = 0). Εκτός από το βάθος, η τελική τιµή της έντασης της ακτινοβολίας εντός του στόχου 
εξαρτάται και από το συντελεστή απορρόφησης για το εκάστοτε υλικό, β, οπότε η εµπειρική σχέση Beer-
Lambert λαµβάνει την ακόλουθη µορφή: 
( )expsI I z= −β           (4.88) 
Μία ιδιαίτερα διαδεδοµένη τιµή για το συντελεστή απορρόφησης, όπως αυτή έχει προταθεί στη 
βιβλιογραφία [158], είναι τα 0.01 A-1. 
Η ενέργεια της ακτινοβολίας Laser γίνεται να εκφραστεί ως το γινόµενο της ενέργειας ενός φωτονίου 
επί το συνολικό αριθµό φωτονίων που περιλαµβάνει ένας παλµός Laser: 
v p p p p
cE N E N hv N h= = =
λ
         (4.89) 
όπου Ev η ενέργεια ολόκληρου του παλµού, Np ο αριθµός των φωτονίων που περιλαµβάνει, h η 
σταθερά του Planck, c η ταχύτητα του φωτός και λ το µήκος κύµατος της ακτινοβολίας. Με δεδοµένο ότι 
η ένταση I ενός παλµού είναι ουσιαστικά το πηλίκο της ενέργειάς του, E, προς το εµβαδό της 
ακτινοβολούµενης επιφάνειας, την οποία, χωρίς βλάβη της γενικότητας, µπορούµε να θεωρήσουµε 
κυκλική, µε εµβαδό ( )( )2r zπ . Έχουµε λοιπόν διαδοχικά ότι: 
( )
( )( )
( ) ( ) ( )
2
2 2exp exp exp
s
s s
fo fo
r zEEI I z z E E z
r rr z
⎛ ⎞
= −β ⇔ = −β ⇔ = −β⎜ ⎟⎜ ⎟ππ ⎝ ⎠
   (4.90) 
Αντικαθιστώντας τώρα την (4.89) στην (4.90) προκύπτουν τα εξής: 
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( ) ( ) ( ) ( )
2 2
exp expLp p L p
fo fo
r z r zP tN E P t z N z
r hc r
⎛ ⎞ ⎛ ⎞δ λ= δ −β ⇒ = −β⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠
    (4.91) 
Όπως όµως έχουµε αναφέρει και παραπάνω, ο λόγος ( )
fo
r z
r
 είναι σχεδόν ίσος µε τη µονάδα, όταν 
αναφερόµαστε στην κλίµακα των νανοµέτρων. Με βάση την παραπάνω πρόταση, η (4.91) 
µετασχηµατίζεται σε µία σαφώς απλούστερη µορφή: 
( )expLp
P tN z
hc
δ λ= −β           (4.92) 
η οποία εντέλει παρέχει το πλήθος των φωτονίων σε συνάρτηση µε το βάθος, µε γνωστά µεγέθη την 
ισχύ, τη διάρκεια παλµού και το µήκος κύµατος της ακτινοβολίας. 
 
4.5.3. Χωρική προτυποποίηση κατά το επίπεδο X-Y 
Στο δισδιάστατο επίπεδο που ορίζεται από τους άξονες X και Y, η ενέργεια του Laser ακολουθεί 
κατανοµή Gauss σε δύο διαστάσεις. Αυτό φαίνεται ξεκάθαρα µε τη βοήθεια του παρακάτω Σχήµατος 
4.15.: 
 
Σχήµα 4.15. (α) Τρισδιάστατη κατανοµή Gauss, (β) Κάτοψη αυτής στο επίπεδο X-Y. 
 
Για την περιγραφή της κατανοµής Gauss στο επίπεδο Χ-Υ, θα χρησιµοποιηθεί µία µεταβλητή δύο 
διαστάσεων, f (x,y). Αυτή θα εξαρτάται από τις θέσεις πάνω στους άξονες x και y, τις µέσες τιµές iµ  και 
τις τυπικές αποκλίσεις iσ  σε κάθε έναν από τους άξονες, καθώς επίσης και από το τετράγωνο του 
συντελεστή συσχέτισης ρ: 
 
( ) ( )
( ) ( )( ) ( )22
2 222
1 1, exp 2
2 12 1
x y yx
x x y yx y
x y yx
f x y
⎧ ⎫⎡ ⎤−µ −µ −µ−µ⎪ ⎪⎢ ⎥= − − ρ +⎨ ⎬⎢ ⎥σ σ σ σ−ρπσ σ −ρ ⎪ ⎪⎣ ⎦⎩ ⎭
 (4.93) 
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Αν θεωρήσουµε ότι η γεωµετρία της ακτίνας Laser που αλληλεπιδρά µε την επιφάνεια του στόχου στο 
επίπεδο z = 0 είναι ένας κύκλος µε ακτίνα br , είναι προφανές ότι η τυπική απόκλιση σ είναι ίδια στους 
άξονες x και y, δηλαδή x yσ = σ = σ . Επίσης, όπως παρατηρούµε και µε τη βοήθεια του ακόλουθου 
Σχήµατος 4.16., και κατά τα γνωστά από τη θεωρία Μετρήσεων Τεχνικών Μεγεθών, το 95.44% της 
ολικής ενέργειας του Laser βρίσκεται εντός εύρους 4σ γύρω από τη µέση τιµή της κατανοµής Gauss. 
Αυτό το εύρος της τάξης του 4σ είναι µια καλή επιλογή που µπορεί να ληφθεί υπόψη στο πρόβληµά µας, 
προκειµένου να πετύχουµε µία σχετικά καλή ακρίβεια. Παρ’όλα αυτά, αν θέλουµε να αυξήσουµε ακόµα 
περισσότερο την ακρίβειά µας, µπορούµε εναλλακτικά να χρησιµοποιήσουµε ως εύρος το 6σ, γύρω από 
το οποίο βρίσκεται περίπου το 99.8% της ολικής ενέργειας του Laser. 
 
Σχήµα 4.16. Ποσοστιαία κατανοµή του πλήθους τιµών που βρίσκονται γύρω από τη µέση τιµή µιας 
κατανοµής Gauss. 
 
Το πρόβληµα της ακρίβειας µπορεί να αντιµετωπιστεί αποτελεσµατικά χρησιµοποιώντας µία 
παράµετρο ακρίβειας, έστω ac , η οποία δίνει τις απαιτούµενες τιµές εάν πολλαπλασιαστεί µε την τυπική 
απόκλιση: 
2a 2
ac b bc
r rσ = ⇒σ =           (4.94) 
Στο τρισδιάστατο σύστηµα συντεταγµένων που ορίζουµε για το παρόν πρόβληµα, ως αρχή των 
αξόνων (0,0,0) λαµβάνεται το κέντρο επίδρασης της ακτίνας του Laser και του υλικού. Κατά συνέπεια, 
θεωρούµε ότι το εστιακό επίπεδο βρίσκεται στην επιφάνεια του υλικού, όπως φαίνεται και στο παρακάτω 
Σχήµα 4.17.: 
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Σχήµα 4.17. Εστιακό επίπεδο ακτίνας και αρχή του συστήµατος συντεταγµένων, για τη µέθοδο επίλυσης του 
παρόντος προβλήµατος. 
Για το παραπάνω σύστηµα συντεταγµένων, το σηµείο αναφοράς θα πρέπει να είναι το κέντρο της 
ακτίνας του Laser που επιδρά στο επίπεδο X-Y του υλικού, για τη θέση z = 0, η οποία προφανώς 
αντιστοιχεί στην επιφάνεια του στόχου. Πρόκειται για µία συµφέρουσα επιλογή, η οποία εκµηδενίζει τις 
µέσες τιµές των θέσεων x και y, δηλαδή: 
0x yµ = µ =           (4.95) 
Για την περιγραφή της κατανοµής Gauss σε δύο διαστάσεις, απαιτείται ο υπολογισµός του συντελεστή 
συσχέτισης ρ. Επειδή στο επίπεδο X-Υ το σχήµα της ακτινοβολίας λαµβάνεται κυκλικό, συµπεραίνουµε 
ότι δεν υπάρχει καθόλου συσχέτιση µεταξύ των µεταβλητών στους άξονες x και y, άρα ρ = 0. Σε αυτή 
την περίπτωση, η κατανοµή Gauss, σε κάτοψη στο επίπεδο X-Y, παρουσιάζεται σχηµατικά ως εξής: 
 
Σχήµα 4.18. Κάτοψη της κατανοµής Gauss στο επίπεδο X-Y, για συντελεστή συσχέτισης ρ = 0 µεταξύ των 
µεταβλητών x και y. 
 
Με τη βοήθεια των παραδοχών και παρατηρήσεων απλοποίησης της (4.93), όπως επίσης και των 
σχέσεων (4.94) και (4.95), καταλήγουµε εντέλει σε µία απλούστερη σχέση περιγραφής της δισδιάστατης 
κατανοµής Gauss: 
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( ) ( )
2 2
2 2
2 2
a a, exp
8 8
c c
b b
f x y x y
r r
⎡ ⎤
= − +⎢ ⎥π ⎣ ⎦
        (4.96) 
Η παραπάνω εξίσωση µπορεί να δώσει, µέσω της ολοκλήρωσής της, την πιθανότητα να βρίσκεται ένα 
φωτόνιο στη θέση (x,y). Η αντίστοιχη σχέση ολοκλήρωσης, για ακτίνα ατόµου ra, είναι οι εξής: 
( ),
a a
a a
x r y r
x r y r
J f x y dydx
+ +
− −
= ∫ ∫            (4.97) 
Η εύρεση µίας τελικής τιµής, ως αποτέλεσµα υπολογισµού του παραπάνω ολοκληρώµατος, είναι µία 
εν γένει χρονοβόρα διαδικασία. Προκειµένου για την εξοικονόµηση χρόνου στη διαδικασία επίλυσης, 
χωρίς όµως να επηρεάζονται σηµαντικά τα τελικά αποτελέσµατα, επιλέγουµε την κανονικοποίηση της 
δισδιάστατης κατανοµής Gauss. Σε αυτό το σηµείο, σκοπεύουµε να υπολογίσουµε την πιθανότητα να 
υπάρχουν φωτόνια σε µία συγκεκριµένη θέση του Χ-Υ επιπέδου. Με άλλα λόγια, θέλουµε να βρούµε το 
ποσοστό φωτονίων στην υπόψη θέση σε σχέση µε ολόκληρο το Χ-Υ επίπεδο προσοµοίωσης. Για τον 
ολικό αριθµό φωτονίων, χρησιµοποιούµε τη σχέση (4.92), η οποία προκύπτει από την εφαρµογή του 
νόµου Beer-Lambert. Όσο για την πιθανότητα ύπαρξης φωτονίου στη θέση (x,y), θα γίνει χρήση της 
παρακάτω έκφρασης: 
( ),a a a ax r X x r y r Y y rΠ − ≤ ≤ + − ≤ ≤ +        (4.98) 
η οποία, σε κανονικοποιηµένη µορφή, γίνεται ως εξής: 
 
 , a y y a ya x x a x
x x x y y y
y r Y y rx r X x r⎛ ⎞− −µ −µ + −µ− −µ −µ + −µΠ ≤ ≤ ≤ ≤⎜ ⎟⎜ ⎟σ σ σ σ σ σ⎝ ⎠
  (4.99) 
Λαµβάνοντας υπόψη τις σχέσεις (4.94) και (4.95), η (4.99) λαµβάνει την παρακάτω µορφή: 
a a a ,a a a
2 2 2 2 2 2
a a a a
c c c c c c
b b b b b b
x r x r y r y rX Y
r r r r r r
⎛ ⎞− + − +Π ≤ ≤ ≤ ≤⎜ ⎟
⎝ ⎠
    (4.100) 
Κατά συνέπεια, η πιθανότητα να βρίσκεται κάποιο φωτόνιο σε µία συγκεκριµένη θέση (x,y) πάνω στο 
δισδιάστατο επίπεδο Χ-Υ, δίνεται από την παρακάτω σχέση: 
a a a ,a a a
2 2 2 2 2 2
a a a a
2 2 2 2
a a a a
c c c c c c
b b b b b b
a a a a
c c c c
b b b b
x r x r y r y rX Y
r r r r r r
x r x r y r y r
r r r r
⎛ ⎞− + − +Π ≤ ≤ ≤ ≤ =⎜ ⎟
⎝ ⎠
⎛ ⎞⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ − + −= Φ −Φ Φ −Φ⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠⎝ ⎠
     (4.101) 
όπου Φ η κανονικοποιηµένη συνάρτηση αθροιστικής πιθανότητας (cumulative probability function). 
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4.5.4. Ανάκλαση της προσπίπτουσας ακτινοβολίας 
 
Από την ακτινοβολία που, έχοντας διέλθει από το νέφος πλάσµατος, προσπίπτει πάνω στην επιφάνεια 
του στόχου, ένα ποσοστό ανακλάται, µε αποτέλεσµα να επιδρούν στο υλικό λιγότερα φωτόνια από όσα 
παράγει το Laser. Ο δείκτης ανάκλασης R (Reflectivity Index) δίνει το ποσοστό της ανακλώµενης 
ακτινοβολίας, και εξαρτάται από το υλικό και το µήκος κύµατος της ακτινοβολίας. Για παράδειγµα, στη 
βιβλιογραφία [159] αναφέρεται ότι ο συντελεστής ανάκλασης ακτινοβολίας Laser µε µήκος κύµατος 775 
nm πάνω σε στόχο από σίδηρο (Fe) είναι ίσος µε R = 0.65. Προφανώς, αν ο δείκτης ανάκλασης είναι R, 
τότε το ποσοστό της ακτινοβολίας που απορροφάται από το υλικό είναι ίσο µε 1-R. 
 
4.5.5. Ολική εξίσωση ακτινοβολίας 
 
Έστω S η ακτινοβολία που τελικώς προσπίπτει πάνω στο δοκίµιο-στόχο. Αυτή είναι το γινόµενο του 
ποσοστού απορροφούµενης ακτινοβολίας έπειτα από την ανάκλαση, 1-R, επί τους ακόλουθους 
παράγοντες: 
• Ενέργεια φωτονίων, λόγω του νόµου Beer-Lambert. 
• Χρονική κατανοµή. 
• Χωρική κατανοµή, λαµβάνοντας υπόψη την κατανοµή Gauss και την εξίσωση του Laser Beam Waste. 
Όπως έχουµε αναφέρει και παραπάνω, ο παράγοντας Laser Beam Waste, ( )
fo
r z
r
, λαµβάνεται περίπου 
ίσος µε τη µονάδα. Επίσης, η χωρική και χρονική κατανοµή στην υπό µελέτη περίπτωση είναι η Gauss. 
Με τη βοήθεια των σχέσεων (4.84) και (4.96), καθώς επίσης και το νόµο Beer-Lambert (4.88), προκύπτει 
η ακόλουθη σχέση για την περιγραφή της ακτινοβολίας S: 
( ) ( )
( )( )
( )
( )
( )
2 2
2 2
2 20
2 21 exp exp exp 88
c cL
p fo
r zt t a aPS R z x y
t rt r zr z
⎡ ⎤ ⎡ ⎤⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞−⎢ ⎥ ⎢ ⎥= − − −β − +⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎢ ⎥ ⎢ ⎥δ π π⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎣ ⎦ ⎣ ⎦
 (4.102) 
Με βάση τις προαναφερθείσες υποθέσεις και παραδοχές, η εξίσωση που τελικώς παρέχει την 
απορροφούµενη ενέργεια από το υλικό αποτελεί ουσιαστικά µια απλοποιηµένη µορφή της (4.102): 
( ) ( ) ( )
2 2
2 2
2 21 exp exp8 8
c c
L
b b
a aS R P t z x y
r r
⎡ ⎤⎛ ⎞
= − δ −β − +⎡ ⎤ ⎢ ⎥⎜ ⎟⎣ ⎦ π ⎝ ⎠⎣ ⎦
     (4.103) 
Εντέλει, ο αριθµός των απορροφούµενων φωτονίων, ΝAP, σε κάθε σηµείο του κρυστάλλου, 
υπολογίζεται µε τη βοήθεια της ακόλουθης Εξίσωσης, για τη διατύπωση της οποίας έχει προηγουµένως 
απαιτηθεί η ολοκλήρωση της κατανοµής Gauss. Η (4.104) εξάγεται από τις (4.101) και (4.103): 
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 ( ) ( )1 exp a a a a
2 2 2 2
a a a a
AP L c c c c
b b b b
x r x r y r y rN R P t z
r r r r
⎡ ⎤⎛ ⎞⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ − + −= − δ −β Φ −Φ Φ −Φ⎡ ⎤ ⎢ ⎥⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎣ ⎦ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎢ ⎥⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠⎝ ⎠⎣ ⎦
 (4.104) 
 
4.6.  Φόρτιση σωµατιδίων 
 
Στη φάση της φόρτισης των σωµατιδίων του υλικού, αυτά απορροφούν την ενέργεια των φωτονίων 
της δέσµης Laser, µε συνέπεια να αυξάνεται η ολική ενέργεια του συστήµατος των σωµατιδίων. Καθώς 
τα σωµατίδια του κρυστάλλου απορροφούν φωτόνια, επέρχεται αύξηση της κινητικής ενέργειας των 
σωµατιδίων, µε άµεση συνέπεια την αύξηση της ταχύτητάς τους. Για αυτό το λόγο, µετά την επενέργεια 
του κάθε παλµού, θα πρέπει να υπολογιστούν οι καινούργιες ταχύτητες, κάνοντας ταυτόχρονα την 
παραδοχή ότι η δυναµική ενέργεια παραµένει σταθερή. Αυτή η παραδοχή δεν απέχει από την 
πραγµατικότητα, καθώς η εξέταση της µεταβολής της κινητικής ενέργειας γίνεται σε ένα απειροελάχιστο 
χρονικό διάστηµα, έστω dt. Αν ΔΕk η ενέργεια φωτονίων που απορροφάται από τα σωµατίδια, αυτή θα 
ισούται µε: 
k AP P AP
cE N E N hΔ = ⋅ = ⋅
λ
          (4.105) 
µε το πλήθος απορροφούµενων φωτονίων, APN , να έχει υπολογιστεί παραπάνω, µε τη βοήθεια της 
σχέσης (4.104). 
Επειδή, στα πλαίσια της παρούσας µελέτης, θα εργαστούµε µε αδιαστατοποιηµένα µεγέθη, όπως 
άλλωστε υπαγορεύουν και οι απαιτήσεις της µεθόδου Μοριακής Δυναµικής, διαιρώντας την τιµή kEΔ  µε 
την παράµετρο D του δυναµικού Morse θα προκύψει το επιθυµητό αδιαστατοποιηµένο µέγεθος: 
* k
k
EE
D
ΔΔ =           (4.106) 
 
4.7. Αναπαράσταση της συµπεριφοράς των σωµατιδίων 
 
Σε αυτή τη φάση της ακολουθούµενης µεθοδολογίας MD, συγκρίνουµε το άθροισµα της κινητικής 
ενέργειας του σωµατιδίου και της ενέργειας που απορροφήθηκε από αυτό, µε την ενέργεια συνοχής της 
κάθε σωµατιδιακής µονάδας. Αν το άθροισµα είναι µεγαλύτερο από την ενέργεια συνοχής, τότε το 
σωµατίδιο αποµακρύνεται από τον κρύσταλλο. Σε αντίθετη περίπτωση, η ταχύτητα του σωµατιδίου 
αυξάνεται αλλά το σωµατίδιο παραµένει στο bulk υλικό. 
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Μετά την εξισορρόπηση του συστήµατος, η ενέργεια που µεταφέρεται στο υλικό από τα φωτόνια της 
ακτινοβολίας απορροφάται από τα σωµατίδια του στόχου. Με τη βοήθεια του κριτηρίου ενέργειας 
αποµάκρυνσης, διερευνούµε ποια σωµατίδια έχουν αποκτήσει εκείνο το ποσό ενέργειας που τους 
επιτρέπει να µεταβούν σε άλλη κατάσταση. Όσα σωµατίδια έχουν µεταπέσει σε αέρια φάση 
αποµακρύνονται από το κυρίως υλικό, άρα και από τον όγκο προσοµοίωσης. Οι απαιτούµενοι 
υπολογισµοί για να εξαγάγουµε τα αντίστοιχα συµπεράσµατα απλοποιούνται σηµαντικά λόγω του 
γεγονότος ότι η µεταβλητή του χρόνου είναι ανεξάρτητη. Οι τιµές που λαµβάνει ο χρόνος ξεκινούν από 
το πρώτο χρονικό βήµα της MD προσοµοίωσης και καταλήγουν στο τελευταίο. 
Η διάρκεια της ακτινοβολίας του Laser ελέγχεται µέσω ενός βρόχου (loop), µέσω του οποίου 
εξασφαλίζεται ότι θα εκτελεστεί ένας καινούργιος κύκλος προσοµοίωσης σε περίπτωση που δεν έχει 
παρέλθει το 100% του καθοριζόµενου χρόνου προσοµοίωσης. Σε όσα σωµατίδια δεν έχουν 
αποµακρυνθεί από το στόχο, υπολογίζονται οι καινούργιες ταχύτητες και εκτελείται µία νέα επανάληψη 
της διαδικασίας προσοµοίωσης. 
 
4.7.1. Κριτήριο αποµάκρυνσης σωµατιδίων 
 
Η ενέργεια συνοχής, µε την οποία θα συγκριθεί το άθροισµα της κινητικής ενέργειας του σωµατιδίου 
και της ενέργειας που απορροφήθηκε από αυτό, είναι ένα πολύ σηµαντικό µέγεθος για τη Μοριακή 
Δυναµική Ανάλυση, καθώς προσδιορίζει πόση ενέργεια µπορεί να απορροφήσει κάθε σωµατίδιο του 
στόχου. Σε µία σειρά από µελέτες που χρησιµοποιούν MD ανάλυση, το βασικό πρόβληµα που ανακύπτει 
είναι η εξάρτηση της τιµής της ενέργειας συνοχής από τον αριθµό σωµατιδίων που περιλαµβάνει ο 
κρύσταλλος, όταν αναφερόµαστε σε νανοδοµές. Για την απλούστευση της διαδικασίας, χρησιµοποιούµε 
την τιµή C = -6.82 eV που αναφέρει η βιβλιογραφία για το υλικό µολυβδαίνιο (Mo), όσον αφορά όµως το 
µακροσκοπικό επίπεδο. Το Mo θα χρησιµοποιηθεί κατά κόρον στις πειραµατικές µελέτες που θα 
διεξαγάγουµε στη συνέχεια. 
Στα πλαίσια του κριτηρίου της ενέργειας συνοχής, θα ισχύουν οι παρακάτω δύο συνθήκες: 
• Αν ,K i iC E K≤ Δ + , τότε έχουµε αφαίρεση ατόµου.      (4.107) 
• Αν ,K i iC E K> Δ +  τότε υπολογίζονται νέες ταχύτητες.      (4.108) 
 
 
 
4.7.2. Υπολογισµός νέων ταχυτήτων 
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Στην περίπτωση κατά την οποία ισχύει η συνθήκη που περιγράφεται από την ανίσωση (4.108), 
υπολογίζονται νέες ταχύτητες στα σωµατίδια αφότου έχει επιδράσει η ακτινοβολία Laser. Ο λόγος για 
τον οποίο επιβάλλεται να προχωρήσουµε σε µία τέτοια ενέργεια είναι το γεγονός ότι τα φωτόνια της 
ακτινοβολίας αυξάνουν την κινητική ενέργεια των ηλεκτρονίων της εξωτερικής στιβάδας του ατόµου, 
ενώ µε τη σειρά της αυξάνεται και η κινητική ενέργεια του πυρήνα. Αφού πλέον ολόκληρο το άτοµο 
παρουσιάζει µεγαλύτερη κινητική ενέργεια από ό,τι πριν την επενέργεια του κάθε παλµού Laser, είναι 
προφανές ότι η ταχύτητα του ατόµου αυξάνεται και εποµένως θα πρέπει να επαναϋπολογιστεί. 
Η αύξηση της κινητικής ενέργειας των ατόµων, αµέσως µετά την επενέργεια του παλµού, δε 
συνεπάγεται και αύξηση της δυναµικής ενέργειας, καθώς οι θέσεις των ατόµων παραµένουν σταθερές. 
Οπότε, για κάθε άτοµο i, η νέα κινητική ενέργεια θα είναι ουσιαστικά η αρχική κινητική ενέργεια 
προσαυξηµένη κατά µία ποσότητα ,K iEΔ , η οποία αναπαριστά την πρόσθετη ενέργεια από τα φωτόνια 
ενέργειας. Η διαδικασία αυτή θα εφαρµόζεται για κάθε απαραίτητη επανάληψη R: 
( 1) ( ) ( )
,
R R R
i i K iK K E
+ = +Δ           (4.109) 
Η νέα ταχύτητα θα προκύψει µε επίλυση της (4.109) ως προς την ταχύτητα του σωµατιδίου: 
( )( ) ( )( )
( )
( ) ( )( ) ( ) ( )( )
2 21 ( )
,
2,1 ,
1 1
2 2
2 2
R RR
i i K i i i
R R R
K i iR RK i
i i
i i
m E m
E K E
m D m D
+
+
υ = Δ + υ ⇒
Δ + Δ
⇒ υ = = + υ
      (4.110) 
Η παραπάνω σχέση αδιαστατοποιείται και λαµβάνει τελικώς την ακόλουθη µορφή: 
 
( )( )
( ) ( )( ) ( ) ( )( )* 2,1 *,* *2 2
R R R
K i iR RK i
i i
i i
E K E
m D m D
+
Δ + Δ
υ = = + υ       (4.111) 
 
4.7.3. Διατύπωση σχέσεων Leapfrog Verlet για θέσεις, ταχύτητες και επιταχύνσεις 
 
Ο αλγόριθµος βατραχοδρασκελισµών Verlet επαναλαµβάνεται για όσο διαρκεί η ακτινοβολία Laser, 
σε κάθε ορισµένο χρονικό βήµα δt. Όλη η διαδικασία επαναλαµβάνεται µέχρι τελικώς να επέλθει νέα 
ισορροπία στο σύστηµα. Οι εξισώσεις που περιγράφουν τον αλγόριθµο υπολογισµού των επιθυµητών 
µεγεθών κατά τη n+1 (καινούργια) επανάληψη είναι οι εξής: 
( ) ( ) ( )1 1 1
1 1
2 2
R R R
nn n
a t+ + +
+ −
υ = υ + δ           (4.112) 
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( ) ( ) ( )1 1 1
1
R R R
n n nx x t
+ + +
+ = +υ δ           (4.113) 
όπου ( )1Rnx
+ , ( )1Rna
+  αντίστοιχα η θέση και η επιτάχυνση τη χρονική στιγµή n, ( )11
2
r
n
+
+
υ  η ταχύτητα τη 
χρονική στιγµή 12n +  και δt το χρονικό βήµα. 
Για την περίπτωση τρισδιάστατου προβλήµατος, οι (4.112) και (4.113) µπορούν να µετασχηµατιστούν 
στην ακόλουθη τανυστική µορφή: 
( ) ( ) ( )1 1 1
1 1
2 2
R R R
ix ix ix
iy iy iy
iz iz izn n n
a
a t
a
+ + +
+ −
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         (4.114) 
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i i iy
i i izn n n
x x
y y t
z z
++ +
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⎡ ⎤υ⎡ ⎤ ⎡ ⎤
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         (4.115) 
 
Όπως τονίσαµε και σε προηγούµενο Εδάφιο, δεν είναι εφικτός ο ταυτόχρονος υπολογισµός της 
δυναµικής και της κινητικής ενέργειας, επειδή οι θέσεις είναι γνωστές στις χρονικές στιγµές n, n+1, n+2 
κ.ο.κ., ενώ οι ταχύτητες στις χρονικές στιγµές 12n − , 
1
2n + , 
3
2n +  κ.ο.κ.. Για να ξεπεραστεί αυτή η 
δυσκολία που παρουσιάζεται στην επίλυση του προβλήµατος, κρίνεται αναγκαία η διατύπωση µίας 
επιπλέον σχέσης, µέσω της οποίας θα υπολογίζονται, στις χρονικές στιγµές n, n+1, n+2…, οι ταχύτητες 
των σωµατιδίων που δεν έχουν αποµακρυνθεί από το κυρίως υλικό: 
( )
( ) ( )1 1
1 11 2 2
2
R R
n nR
n
+ +
+ −+
υ + υ
υ =           (4.116) 
Και σε τρισδιάστατη τανυστική µορφή: 
( ) ( ) ( )1 1 1
1 1
2 2
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R R R
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iy iy iy
iz iz izn n n
+ + +
+ −
⎡ ⎤ ⎡ ⎤ ⎡ ⎤υ υ υ
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ = υ + υ⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎢ ⎥ ⎢ ⎥ ⎢ ⎥υ υ υ⎣ ⎦ ⎣ ⎦ ⎣ ⎦
         (4.117) 
 
Ο υπολογισµός της επιτάχυνσης απαιτεί αρχικά τον υπολογισµό της δύναµης, από την οποία θα 
εξαχθεί τελικώς η επιτάχυνση µέσω του δεύτερου νόµου του Newton. Η συνολική δύναµη που ασκείται 
στο κάθε άτοµο ισούται µε το άθροισµα όλων των δυνάµεων από τα γειτονικά άτοµα: 
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Οι επιθυµητές τιµές της δύναµης κατά τους τρεις άξονες x, y, z δίνονται από την ακόλουθη σχέση: 
( ) ( )
( )( )( ) ( )( )( )
( ) ( )( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( )
11
1 1
0 0
2 2 21 1 1 1 1 11
exp 2 exp 2
2
RR
R Rj iix N ij ij
iy j i
R R R R R Rj
j i j i j i j iiz j i
x xf a r r a r r
f aD y y
x x y y z zf z z
++
+ +
+ + + + + +=
≠
⎡ ⎤−⎡ ⎤ ⎡ ⎤− − − + −⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎢ ⎥ ⎣ ⎦= −⎢ ⎥⎢ ⎥
⎢ ⎥⎢ ⎥ − + − + −−⎣ ⎦ ⎣ ⎦
∑   (4.119) 
 
Με τη βοήθεια του 2ου νόµου του Newton υπολογίζεται η νέα επιτάχυνση: 
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Και σε τρισδιάστατη µορφή: 
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Οι νέες ταχύτητες και θέσεις (υπολογιζόµενες κατά τη R+1 επανάληψη) των σωµατιδίων που δεν 
έχουν αποµακρυνθεί από τον κρύσταλλο θα υπολογιστούν τώρα µε βάση τις αντίστοιχες 
αδιαστατοποιηµένες εξισώσεις Verlet: 
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Η δύναµη µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια των ακόλουθων αδιαστατοποιηµένων εξισώσεων: 
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Τέλος, από την (4.126) και το δεύτερο νόµο του Newton εξάγεται η επιτάχυνση: 
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4.8. Εύρεση νέων µονάδων µέτρησης µεγεθών κατόπιν αδιαστατοποίησης 
 
Η επιλογή των µονάδων µέτρησης για τα µεγέθη που µας ενδιαφέρουν, είτε σχετίζονται µε τα 
δεδοµένα του προβλήµατος, είτε τις ενδιάµεσες υπολογιζόµενες ποσότητες, είτε µε τα τελικά 
αποτελέσµατα, είναι ένα ιδιαίτερα βασικό ζήτηµα που πρέπει να ληφθεί υπόψη στα πλαίσια της 
µοντελοποίησης της ακτινοβόλησης υλικών µε Laser και της εξέλιξης της φωτοαποδόµησής τους. Στα 
προηγούµενα Εδάφια έχουµε κάνει λόγο για διάφορες τυπικές σχέσεις αδιαστατοποίησης, οι οποίες 
µπορούν να χρησιµοποιηθούν από διάφορους µελετητές σε µία σειρά από κώδικες που αποσκοπούν στην 
περιγραφή του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης, και να τροποποιηθούν ανάλογα µε το υπολογιστικό 
περιβάλλον (π.χ. γλώσσα προγραµµατισµού σε Η/Υ) της αρεσκείας του κάθε µελετητή. Σε αυτή την 
Υποενότητα θα παραθέσουµε µία σειρά από σχετικά απλές σχέσεις αδιαστατοποίησης, τις οποίες θα 
χρησιµοποιήσουµε προκειµένου να εισαγάγουµε τα επιθυµητά µεγέθη στον κώδικα προσοµοίωσης σε 
γλώσσα προγραµµατισµού MATLAB, τον οποίο θα αναπτύξουµε στο Κεφάλαιο 5. 
Οι λόγοι που υπαγορεύουν αδιαστατοποίηση, αντίθετα µε την επιλογή των µονάδων SI για την 
πραγµατοποίηση της ανάλυσής µας (αν και κάτι τέτοιο θα µπορούσε να γίνει χωρίς πρόβληµα, εφόσον 
προσεχθούν πλήρως οι µονάδες µέτρησης – θεµελιώδεις ή παράγωγες – αλλά και οι αριθµητικές τιµές 
κάθε επιθυµητής ποσότητας), είναι πολλοί. Ο πρώτος έχει να κάνει µε τη χρήση µονάδων που δεν 
απέχουν σε µεγάλο βαθµό από την κλίµακα που χαρακτηρίζει τη µελέτη µας. Ο δεύτερος σχετίζεται µε 
τις πολύ µικρές τιµές των µεγεθών σε ατοµική κλίµακα, οι οποίες είναι σαφώς µικρότερες από αυτές που 
χρησιµοποιούνται στο µακρόκοσµο. Με άλλα λόγια, είναι λογικό να επιθυµούµε να επιλέξουµε µονάδες 
µέτρησης που βρίσκονται αρκετές τάξεις µεγέθους κάτω από τις θεµελιώδεις µονάδες που χαρακτηρίζουν 
το µακρόκοσµο (όπως π.χ. m για το µήκος και kg για τη µάζα), από τη στιγµή που τα φαινόµενα που 
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θέλουµε να µελετήσουµε υπολογιστικά εκτυλίσσονται κατά κύριο λόγο σε νανοκλίµακα, µε τις 
διατοµικές αποστάσεις – για παράδειγµα – να είναι συνήθως της τάξης των µερικών Angstrom (µε 1 Å = 
10-10 m), και τις µάζες των ατόµων (σωµατιδίων) να είναι γύρω στις 25 τάξεις µεγέθους µικρότερες του 1 
kg. Τέλος, στην προσπάθειά µας να µπορούµε να περιγράψουµε ένα µεγάλο εύρος προβληµάτων χωρίς 
να αυξήσουµε σε µεγάλο βαθµό την πολυπλοκότητα του µοντέλου, επιλέγουµε τις αδιάστατες µονάδες 
για την ανάπτυξη του κώδικα, και, στη συνέχεια, τις µετασχηµατίζουµε στις φυσικές µονάδες που µας 
ενδιαφέρουν, εφόσον κάτι τέτοιο κριθεί αναγκαίο από την πλευρά µας. 
Προκειµένου να γίνει εφικτή και αξιόπιστη η αξιολόγηση των αποτελεσµάτων, θα πρέπει η 
αδιαστατοποίησή µας να γίνει µε βάση µία ή περισσότερες θεµελιώδεις µονάδες που θα µας είναι 
εύχρηστες κατά τη διάρκεια της προσοµοίωσης. Όπως είδαµε νωρίτερα µέσα στο κεφάλαιο, 
χρησιµοποιούµε την έκφραση της συνάρτησης δυναµικού Morse προκειµένου να υπολογίσουµε τις 
δυνάµεις αλληλεπίδρασης µεταξύ των ατόµων, που απέχουν µεταξύ τους αποστάσεις λίγων Å. Επίσης, η 
ενέργεια των φωτονίων που περικλείει µέσα της η δέσµη Laser, και η οποία εκφράζεται σε eV, είναι µια 
ποσότητα-κλειδί στην ανάλυση που έχουµε σκοπό να κάνουµε στο επόµενο Κεφάλαιο, οπότε και θα 
αναπτύξουµε τον κώδικα σε MATLAB. Οι παραπάνω λόγοι είναι αρκετά ισχυροί ώστε να µας 
οδηγήσουν στο να επιλέξουµε τις µονάδες µήκους και ενέργειας ως θεµελιώδεις για το µοντέλο µας. 
Πάνω σε αυτά τα µεγέθη, τα υπόλοιπα που θέλουµε να χρησιµοποιήσουµε θα χαρακτηρίζονται από 
παράγωγες µονάδες µέτρησης, οι οποίες θα εξαρτώνται από αυτές τις δύο θεµελιώδεις µονάδες. 
Οι χρησιµοποιούµενες µονάδες για το µήκος και την ενέργεια, µε βάση τα όσα ελέχθησαν παραπάνω, 
θα είναι οι εξής: 
 L⎡⎣ ⎤⎦ = 10
−10 m = 1A
•
                 (4.128) 
 E⎡⎣ ⎤⎦ = 1eV = 1.602176 ⋅10
−19 J                (4.129) 
Με βάση την έκφραση του δυναµικού Morse, µπορούµε να οδηγηθούµε στο συµπέρασµα ότι η 
διαίρεση της (4.129) µε την (4.128) κατά µέλη εξάγει τη µονάδα µέτρησης της δύναµης F, που θα µας 
χρησιµεύσει στους µετέπειτα υπολογισµούς MD που θα διεξαγάγουµε: 
 
F⎡⎣ ⎤⎦ = a⎡⎣ ⎤⎦ D⎡⎣ ⎤⎦ =
E⎡⎣ ⎤⎦
L⎡⎣ ⎤⎦
= eV
A
• =
1.602176 ⋅10−19 J
10−10 m
= 1.602176 ⋅10−9 N     
 (4.130) 
Όσον αφορά τη µάζα, µπορούµε να λάβουµε υπόψη το γεγονός ότι ο κώδικας που θέλουµε να 
αναπτύξουµε βασίζεται στην ακτινοβόληση, εγχάραξη (scribing) και φωτοαποδόµηση τεµαχίου-στόχου 
από το υλικό µολυβδαίνιο (Mo), του οποίου η (µέση) ατοµική µάζα ισούται µε 95.94 amu. Η επιλογή 
αυτής της τιµής για την αναπαράσταση της µάζας των ατόµων του Mo µπορεί να κριθεί αποδεκτή, εάν 
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υποτεθεί ότι, µέσα στο σύστηµα της προσοµοίωσης, εµφανίζονται όλα τα ισότοπα του Mo, στα ίδια 
ποσοστά (ανά ισότοπο) µε τα οποία απαντώνται και στη φύση. Μία πιθανή προσέγγιση κατά την οποία 
θα θεωρούσαµε τη µάζα των ατόµων Mo ίση µε αυτή του συνηθέστερου ισοτόπου του, δηλαδή του 98Mo 
(µε ατοµική µάζα 97.91 amu), δε θα µπορούσε να θεωρηθεί αποδεκτή, γιατί το ποσοστό εµφάνισης αυτού 
του ισοτόπου αντιπροσωπεύει µόνο το 24.14% του συνολικού Mo που υπάρχει στη φύση [Πηγή: 
http://en.wikipedia.org/wiki/Isotopes_of_molybdenum], µε δεδοµένο ότι υπάρχουν και άλλα ισότοπα του 
Mo µε πιθανότητα εµφάνισης ιδιαίτερα µεγάλη (µεταξύ 15-20%), όπως η ίδια πηγή µαρτυρά. 
Από τη στιγµή που µας ενδιαφέρει, επί του παρόντος, η µάζα του Mo, και γενικότερα, σε κάθε 
µοντέλο, ανάλογα µε το υλικό, θα µας ενδιαφέρει η µάζα µόνο ενός υλικού και όχι περισσότερων, µε το 
σκεπτικό ότι ο κώδικας που θέλουµε να αναπτύξουµε  αφορά αµιγή υλικά (κυρίως µέταλλα, ίσως και 
υλικά µε χαρακτηριστικά µεταξύ µετάλλων και ηµιαγωγών, όπως το Al), η αδιαστατοποίηση της µάζας 
επί του παρόντος µπορεί να γίνει µόνο για το Μο. Εποµένως, θα ισχύει ότι: 
 
m⎡⎣ ⎤⎦ =
M⎡⎣ ⎤⎦
Mr⎡⎣ ⎤⎦
= 95.94 ⋅10
−26
6.022
= 1.5932 ⋅10−25 kg        (4.131) 
Έχοντας στο νου µας ότι [ ] [ ][ ]
F
a
m
= , καθώς επίσης και το γεγονός ότι η επιτάχυνση α αποτελεί τη 
δεύτερη παράγωγο της θέσης, έστω r, ως προς το χρόνο, µπορούµε να υπολογίσουµε τη µονάδα 
µέτρησης του χρόνου µε τη βοήθεια της ακόλουθης Σχέσης (4.132): 
 
a⎡⎣ ⎤⎦ = r⎡⎣ ⎤⎦ =
F⎡⎣ ⎤⎦
m⎡⎣ ⎤⎦
=
L⎡⎣ ⎤⎦
t⎡⎣ ⎤⎦
2 ⇒ t⎡⎣ ⎤⎦ =
L⎡⎣ ⎤⎦ m⎡⎣ ⎤⎦
F⎡⎣ ⎤⎦
= 10
−10 ⋅1.5392 ⋅10−25
1.602 ⋅10−9
= 0.9608 ⋅10−26 s = 0.9802 ⋅10−13s = 98.02 fs     
(4.132) 
Ένα ακόµα ιδιαίτερα  σηµαντικό µέγεθος, που θα µας χρησιµεύσει σε µεγάλο βαθµό στην ανάπτυξη 
του υπολογιστικού κώδικα, είναι η θερµοκρασία, καθώς µε βάση αυτή θα µπορέσουµε να επιλέξουµε τις 
αρχικές ταχύτητες των ατόµων του δοκιµίου. Εµείς µπορούµε να βασιστούµε πάνω στην ακόλουθη 
σχέση, την οποία έχει προτείνει ο Rapaport στη βιβλιογραφία [113], η οποία συσχετίζει την κινητική 
ενέργεια κάθε ατόµου σε ένα σύστηµα αποτελούµενο από N άτοµα, µε τη θερµική ενέργεια που 
εξαρτάται από τη θερµοκρασία και τη σταθερά του Boltzmann. Για αριθµό διαστάσεων d = 3, που θα 
χρησιµοποιήσουµε και στο παρόν µας πρόβληµα, θα ισχύουν τα εξής: 
( )
[ ] [ ] [ ][ ]
[ ] [ ]
[ ] [ ]
[ ] [ ]
[ ][ ][ ] [ ]
23
2 2
1 1
2 2 2
2 1
1 1
2 2 3
11604.505
N N d
rms
B i i
i iB m B
B B B
md mk T m T
m
N k dN k N
m L m L
T K
k mt k L F k
=
= =
−
⎫υ⎛ ⎞= υ ⇔ = υ = ⇒⎜ ⎟ ⎪⎝ ⎠ ⎪
⎬υ ⎪⇒ = = = = ⎪
⎭
∑ ∑
    (4.133) 
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4.9. Ανακεφαλαίωση της διαδικασίας υπολογιστικής επίλυσης µε χρήση MD 
 
Οι υπολογιστικές σχέσεις που έχουν διατυπωθεί στα πλαίσια του Κεφαλαίου 4, είναι απαραίτητο να 
εφαρµοστούν προκειµένου να περαιωθούν µε επιτυχία τα τέσσερα βήµατα της γενικής µεθοδολογίας 
επίλυσης ενός κώδικα MD, προκειµένου να µπορεί το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης να 
αναπαρασταθεί µε τη µέγιστη δυνατή αξιοπιστία. Για λόγους ανακεφαλαίωσης αλλά και πιο 
συγκεντρωτικής παράθεσης, εµφανίζονται παρακάτω, σε συνοπτική µορφή, τα τέσσερα γενικά βήµατα 
που θα πρέπει να ακολουθηθούν, ένα προς ένα, στα πλαίσια της µεθοδολογίας, ώστε να επιτευχθούν οι 
σκοποί που έχουµε θέσει στα πλαίσια της υπολογιστικής προσοµοίωσης. Αυτά τα τέσσερα βήµατα είναι 
τα εξής: 
Βήµα 1ο: Προετοιµασία Συστήµατος. Δηµιουργία αρχικής διαµόρφωσης συστήµατος, Ορισµός 
συνάρτησης δυναµικού, αρχικών θέσεων, ταχυτήτων και επιταχύνσεων, και καθορισµός συνοριακών 
συνθηκών. 
Βήµα 2ο: Εξισορρόπηση Συστήµατος. Ολοκλήρωση εξισώσεων κίνησης (µε τη βοήθεια του 
επαναληπτικού αλγορίθµου Verlet) για όσα χρονοβήµατα απαιτούνται ώστε να επέλθει θερµοδυναµική 
ισορροπία, επανυπολογισµός ταχυτήτων για το καθοριζόµενο ενεργειακό επίπεδο, εκτέλεση κριτηρίου 
επιθυµητής θερµοκρασίας (εφόσον αυτό είναι αναγκαίο). 
Βήµα 3ο: Προσοµοίωση Φόρτισης. Διατύπωση σχέσεων για την ακτινοβολία Laser, µε γνωστή την 
ενέργειά του αλλά και γνωστά χαρακτηριστικά, προσδιορισµός του αριθµού απορροφούµενων φωτονίων 
και ακτινοβόληση σωµατιδίων του υλικού. 
Βήµα 4ο: Εξαγωγή Αποτελεσµάτων: Μετάβαση στο επόµενο χρονικό βήµα, υπολογισµός νέων θέσεων, 
ταχυτήτων και επιταχύνσεων των ατόµων, αλλά και νέων δυνάµεων αλληλεπίδρασης ανάµεσα στα 
άτοµα, αποµάκρυνση σωµατιδίων λαµβάνοντας υπόψη το κριτήριο ενέργειας συνοχής. 
Το Σχήµα 4.18. που παρατίθεται παρακάτω, παριστάνει, σε µορφή λογικού διαγράµµατος, όλες τις 
ενέργειες που θα πρέπει να ακολουθηθούν κατά την προσοµοίωση, και οι οποίες θα πραγµατοποιηθούν 
µέσω µιας σειράς υπολογισµών που βασίζονται στη Μοριακή Δυναµική (MD) ανάλυση, για την οποία 
έγινε λόγος αρχικά στο Κεφάλαιο 3 και, εν συνεχεία, στο τρέχον Κεφάλαιο, όπου και ασχοληθήκαµε 
διεξοδικά µε την ανάπτυξη του επιθυµητού υπολογιστικού κώδικα. Το Σχήµα αυτό µπορεί να αποτελέσει 
κατευθυντήρια γραµµή για οποιαδήποτε κώδικα προσοµοίωσης θέλουµε να αναπτύξουµε προκειµένου να 
µοντελοποιήσουµε τη φωτοαποδόµηση υλικών, ενώ αξίζει να σηµειωθεί ότι ο κάθε ερευνητής µπορεί να 
χρησιµοποιήσει τις σχέσεις και τα συστήµατα µονάδων που τον εξυπηρετούν στο µέγιστο δυνατό βαθµό, 
εφόσον τα αποτελέσµατα που εντέλει εξάγονται είναι αξιόπιστα και µπορούν να αναπαραστήσουν µε 
ρεαλιστικό τρόπο την υπό περιγραφή διεργασία. 
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Σχήµα 4.18. Τυπικό λογικό διάγραµµα ανάπτυξης ενός υπολογιστικού κώδικα προσοµοίωσης Μοριακής 
Δυναµικής (MD), για τη µοντελοποίηση της κατεργασίας ακτινοβόλησης και της φωτοαποδόµησης υλικών 
µε χρήση δέσµης παλµικού Laser. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  5 
 
5. ΑΝΑΠΤΥΞΗ ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΟΥ ΚΩΔΙΚΑ ΜΟΡΙΑΚΗΣ 
ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ ΠΡΟΣΟΜΟΙΩΣΗΣ ΤΗΣ ΦΩΤΟΑΠΟΔΟΜΗΣΗΣ ΜΕ 
LASER ΣΤΗ ΓΛΩΣΣΑ ΠΡΟΓΡΑΜΜΑΤΙΣΜΟΥ MATLAB 
 
5.1. Εισαγωγικά στοιχεία – Γενικά για τη γλώσσα προγραµµατισµού MATLAB 
 
Για την προσοµοίωση του φαινοµffeένου της φωτοαποδόµησης µεταλλικών στόχων µε Laser, µέσω 
της µεθόδου της Μοριακής Δυναµικής (MD), είναι διαθέσιµα µέχρι στιγµής πολλά και διάφορα 
υπολογιστικά πακέτα που επιτρέπουν τον προγραµµατισµό όλων των στοιχείων, συνθηκών και 
παραµέτρων που απαιτούνται για την όσο το δυνατόν ορθότερη και πληρέστερη απεικόνιση και 
παρακολούθηση της εξέλιξης της διαδικασίας φωτοαποδόµησης. Ένας εκ των βασικών σκοπών της 
παρούσας Εργασίας είναι η απόπειρα σύνταξης ενός παρόµοιου µε τους προαναφερθέντες κώδικα, ο 
οποίος θα προσοµοιώνει επαρκώς τα επιµέρους φαινόµενα που λαµβάνουν χώρα από τη στιγµή που οι 
παλµοί Laser αρχίζουν και προσπίπτουν πάνω στην επιφάνεια του στόχου. Οι όποιες ρυθµίσεις και 
τροποποιήσεις χρειαστεί να γίνουν κατά τη σύνταξη του κώδικα θα πρέπει να λαµβάνουν υπόψη το 
γεγονός ότι η πειραµατική διαδικασία, τα αποτελέσµατα της οποίας θα συγκριθούν µε τα αντίστοιχα 
υπολογιστικά, θα πραγµατοποιηθεί µε χρήση nanosecond παλµών Laser, οι οποίοι ανήκουν στην 
κατηγορία των βραχέων και όχι των υπερβραχέων παλµών, όπως συµβαίνει µε τα femtosecond Laser. 
Η ανάπτυξη του κώδικα MD θα γίνει µε χρήση ενός από τα πιο ευρέως διαδεδοµένα πακέτα 
λογισµικού για προγραµµατισµό σε εφαρµογές Μηχανικών, το MATLAB (Matrix Laboratory) της 
εταιρείας MathWorks. Πρόκειται για ένα περιβάλλον αριθµητικής επίλυσης προβληµάτων και µία 
γλώσσα προγραµµατισµού τέταρτης γενεάς, η πρώτη µορφή της οποίας εµφανίστηκε στα τέλη της 
δεκαετίας του 1970, έχοντας αναπτυχθεί από τον C. Moler, διευθυντή του Τµήµατος Μηχανικών 
Ηλεκτρονικών Υπολογιστών στο Πανεπιστήµιο του New Mexico (ΗΠΑ). Ήδη από το 2004, η 
συγκεκριµένη γλώσσα προγραµµατισµού χρησιµοποιούνταν, για διάφορους βιοµηχανικούς και 
ακαδηµαϊκούς σκοπούς, από τουλάχιστον ένα εκατοµµύριο χρήστες παγκοσµίως. Εφαρµόστηκε αρχικά 
στο πεδίο των Συστηµάτων Αυτοµάτου Ελέγχου (ΣΑΕ), προτού αρχίσει να βρίσκει ολοένα και πιο 
διαδεδοµένες εφαρµογές στη Γραµµική Άλγεβρα, την Αριθµητική Ανάλυση και – ακολούθως – την 
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Επιστήµη και Τεχνολογία Υλικών και τις Κατεργασίες Υλικών. Είναι πάντως σηµαντικό να αναφερθεί 
ότι η MATLAB µπορεί, σε ορισµένες εφαρµογές µοντελοποίησης, να συνδυαστεί άκρως αποτελεσµατικά 
µε το συνεργαζόµενο πακέτο λογισµικού Simulink. 
 Η χρησιµοποιούµενη έκδοση στην παρούσα Εργασία είναι η R2011a. Όπως τονίζεται συνοπτικά από 
το Musa στη βιβλιογραφία [17], το λογισµικό MATLAB θεωρείται από πολλούς ειδικούς και τεχνικούς 
επαγγελµατίες ως ένα χρήσιµο και δεσπόζον εργαλείο όσον αφορά τον προγραµµατισµό και την 
προσοµοίωση διαφόρων φαινοµένων, όπως επίσης και την εξεύρεση αναλυτικών λύσεων σε µία σειρά 
από προβλήµατα. Μάλιστα, η χρήση της γλώσσας MATLAB έχει ενταθεί κατά τα τελευταία χρόνια όσον 
αφορά υπολογιστικές εφαρµογές σε νανοσυστήµατα, καθώς επίσης και την επίλυση πρακτικών 
προβληµάτων που τα αφορούν. Η πληθώρα εντολών και συναρτήσεων που µπορούν να εισαχθούν στο 
υπολογιστικό µοντέλο, η µεγάλη ταχύτητα εκτέλεσης ακόµα και ενός κώδικα µεγάλου µήκους, καθώς 
επίσης και η δυνατότητα εφαρµογής διαφόρων µεθόδων µοριακής προσοµοίωσης (π.χ. Ανάλυση 
Πεπερασµένων Στοιχείων / FEA, Προσοµοίωση Monte-Carlo / MC, Μοριακή Δυναµική / MD), έχουν 
καταστήσει τη MATLAB ένα πολύ χρήσιµο και ισχυρό εργαλείο στα χέρια ενός προγραµµατιστή και 
ενός Μηχανικού. 
 
5.2. Επισκόπηση της γενικής µεθόδου επίλυσης του προβλήµατος 
 
Η επίλυση του προβλήµατος της φωτοαποδόµησης µε Laser, µε τη βοήθεια της MATLAB, µπορούµε 
να θεωρήσουµε ότι περιλαµβάνει πέντε (5) φάσεις που θα πρέπει να ακολουθηθούν µέχρι την 
ολοκλήρωσή της. Έχοντας ως τελικό σκοπό τον υπολογισµό του βάθους φωτοαποδόµησης και της 
θερµοκρασιακής κατανοµής, καθώς εξελίσσεται η διαδικασία, καθώς επίσης και στο πέρας αυτής, 
µπορούµε να θεωρήσουµε ότι οι επιµέρους φάσεις επίλυσης χαρακτηρίζονται από την παρακάτω 
περιγραφή: 
Φάση 1η / Προετοιµασία Συστήµατος: Δηµιουργία της αρχικής διαµόρφωσης του συστήµατος. 
Ορισµός του δυναµικού αλληλεπίδρασης, το οποίο είναι απαραίτητο για τη µοντελοποίηση της επαφής 
µεταξύ του κάθε παλµού Laser και της επιφάνειας (ή του όγκου) του υλικού. Προσδιορισµός των 
αρχικών ταχυτήτων και των συνοριακών συνθηκών που διέπουν το φαινόµενο. 
Φάση 2η / Εξισορρόπηση Συστήµατος: Ολοκλήρωση των εξισώσεων κίνησης για καθορισµένο αριθµό 
χρονικών βηµάτων και επαναληπτικός υπολογισµός των ταχυτήτων για κάθε διαφορετικό ενεργειακό 
επίπεδο στο οποίο γίνεται µετάπτωση από χρονοβήµα σε χρονοβήµα. 
Φάση 3η / Φόρτιση του Στόχου: Προσοµοίωση της ακτίνας δέσµης Laser, έχοντας υπόψη πληροφορίες 
για το µήκος κύµατος της δέσµης, την πυκνότητα περιεχόµενης ενέργειας σε αυτή (ένταση της δέσµης) 
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και τη διάρκεια του παλµού. Ακτινοβόληση των σωµατιδίων του υλικού, από τη δέσµη Laser που φέρει 
τα παραπάνω χαρακτηριστικά. 
Φάση 4η / Εξαγωγή των Αποτελεσµάτων: Προαγωγή των συντεταγµένων και των ταχυτήτων για κάθε 
σωµατίδιο, στο αµέσως επόµενο χρονικό βήµα. Στο νέο χρονικό βήµα υπολογίζονται εκ νέου οι δυνάµεις 
αλληλεπίδρασης µεταξύ των σωµατιδίων, καθώς επίσης και οι ταχύτητες και οι θέσεις αυτών. 
Φάση 5η / Περαίωση Κώδικα Προσοµοίωσης: Αποµάκρυνση των σωµατιδίων από το σύστηµα (µε τη 
λογική ότι πλέον χαρακτηρίζονται ως απόβλιττα). Η φάση αυτή µπορεί να µοντελοποιηθεί µε τη βοήθεια 
του κριτηρίου ενέργειας συνοχής. 
 
Ο κώδικας Μοριακής Δυναµικής που θα αναπτυχθεί στη MATLAB περιλαµβάνει συνολικά τρία 
στάδια, τα οποία είναι σε γενικές γραµµές ίδια, ανεξάρτητα από το χρησιµοποιούµενο υπολογιστικό 
πακέτο. Τα στάδια αυτά είναι τα εξής: 
• Αρχικοποίηση δεδοµένων (Pre-Processing), µε το αντίστοιχο εργαλείο να καλείται Pre-Processor. 
• Επίλυση προβλήµατος (Solution), το οποίο είναι το βασικότερο στάδιο του αλγορίθµου, που 
διενεργείται από το Solver. 
• Εξαγωγή και επεξεργασία των αποτελεσµάτων (Post-Processing), µε το αντίστοιχο εργαλείο να 
ονοµάζεται Post-Processor. 
    Η διαδικασία που ακολουθείται κατά την ανάπτυξη του κώδικα βασίζεται σε όλα όσα έχουν ειπωθεί σε 
προηγούµενα Κεφάλαια σχετικά µε το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης, λαµβάνοντας κυρίως υπόψη τις 
µαθηµατικές σχέσεις και την αλληλουχία αυτών, όπως περιγράφηκε στα πλαίσια του Κεφαλαίου 4. 
 
Όπως λέει και ο όρος, κατά την αρχικοποίηση των δεδοµένων ορίζουµε τα χαρακτηριστικά του 
συστήµατός µας πριν ξεκινήσει η διαδικασία της προσοµοίωσης. Πρώτα απ’όλα, ορίζουµε τον αριθµό 
των ατόµων που περιλαµβάνει το δοκίµιο, η διάταξή τους στο χώρο και οι αρχικές θέσεις τους. Στην 
παρούσα ανάλυσή µας, και για λόγους απλοποίησης, θα λάβουµε υπόψη τις δύο από τις τρεις διαστάσεις 
του δοκιµίου, κατά τους άξονες X και Z (µήκος / length και βάθος / depth), µε τον άξονα Z να είναι 
παράλληλος στη διεύθυνση πρόσπτωσης της δέσµης Laser. Τονίζουµε εδώ ότι στην περίπτωση µελέτης 
του bulk υλικού, οι Χ και Z διαστάσεις του δοκιµίου είναι συγκρίσιµες µεταξύ τους, σε αντίθεση µε την 
περίπτωση του λεπτού υµενίου (thin film), όπου η Ζ διάσταση είναι αµελητέα σε σχέση µε τη Χ. Είναι 
σηµαντικό να αναφερθεί ότι οι θέσεις των ατόµων σχετίζονται άµεσα µε τη δοµή του υπό µελέτη υλικού. 
Για λόγους απλοποίησης, θα θεωρήσουµε πλήρως ορθογωνική την επιφάνεια του δοκιµίου, κάτι που 
προφανώς αποτελεί ιδανική περίπτωση και δεν ανταποκρίνεται συνήθως στην πραγµατικότητα, καθώς 
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ακόµα και τα τεµάχια που έχουν πράγµατι ορθογωνική διατοµή παρουσιάζουν διάφορες ατέλειες που 
επηρεάζουν τοπικά τις διαστάσεις. 
Στη συνέχεια, είναι σηµαντικό να ορίσουµε τις αρχικές ταχύτητες των ατόµων του τεµαχίου όταν η 
προσοµοίωση ξεκινήσει. Αυτές εξαρτώνται από τη θερµοκρασία του τεµαχίου και θα πρέπει να έχουν 
τιµή τέτοια ώστε η συνολική ορµή του συστήµατος να είναι µηδενική, δηλαδή να µη µεταβάλλεται η 
θέση του κέντρου µάζας. Στη συνέχεια, ορίζουµε τις αρχικές επιταχύνσεις όλων των σωµατιδίων, τις 
οποίες και θεωρούµε µηδενικές. 
Έπειτα από την αρχικοποίηση, η προσοµοίωση προχωρά στο βήµα της επίλυσης. Στο βήµα αυτό 
ενσωµατώνονται και ολοκληρώνονται οι εξισώσεις κίνησης. Αρχικά υπολογίζεται η δύναµη 
αλληλεπίδρασης κάθε ατόµου µε τα γειτονικά του. Θα πρέπει βεβαίως να ληφθεί υπόψη, µε βάση τα όσα 
αναφέρθηκαν στο προηγούµενο Κεφάλαιο, ότι η δύναµη αλληλεπίδρασης σε ένα ζεύγος ατόµων θα είναι 
µηδενική στην περίπτωση κατά την οποία τα δύο άτοµα θα απέχουν απόσταση µεγαλύτερη από µία 
συγκεκριµένη απόσταση αποκοπής rc. Το άθροισµα όλων των επιµέρους δυνάµεων που δέχεται το άτοµο 
από κάθε ένα γειτονικό του, µας δίνει τη συνισταµένη δύναµη τη δεδοµένη χρονική στιγµή. Η τιµή αυτή 
µπορεί, στη συνέχεια, να διαιρεθεί µε την ατοµική µάζα (για κάθε άτοµο) ώστε να εξαχθεί η επιτάχυνσή 
του.  
Έπειτα, ενσωµατώνουµε στον κώδικα τη χρησιµοποιούµενη µέθοδο αριθµητικής ολοκλήρωσης, η 
οποία, για λόγους ευχρηστίας, θα είναι η µέθοδος Leapfrog Verlet. Χρησιµοποιώντας τις επιταχύνσεις 
των ατόµων, και λαµβάνοντας υπόψη το γεγονός ότι η επιτάχυνση είναι η πρώτη παράγωγος της 
ταχύτητας, µπορεί πλέον να υπολογιστεί η ταχύτητα του κάθε ατόµου σε ένα ορισµένο διάστηµα 
ολοκλήρωσης. Αντίστοιχα, το γεγονός ότι η ταχύτητα είναι η πρώτη παράγωγος της θέσης µάς βοηθάει 
να υπολογίσουµε τη µετατόπιση του κάθε ατόµου εντός του καθορισµένου διαστήµατος ολοκλήρωσης για 
το οποίο έχει γίνει λόγος. 
Το αµέσως επόµενο βήµα επίλυσης θα ενσωµατώνει την ακτινοβολία Laser, η οποία προσπίπτει στο 
υλικό κάθετα στο µήκος του, και παράλληλα µε τον άξονα Z και το βάθος του υλικού. Ως αρχικές 
µεταβλητές ορίζονται το µήκος κύµατος, η διάρκεια παλµού, η ένταση της ακτινοβολίας και ο ρυθµός 
επαναληψιµότητας (repetition rate). Η µετάβαση σε αυτό το βήµα θα γίνει µόνο όταν το εξεταζόµενο 
σύστηµα βρεθεί σε κατάσταση πλήρους θερµοδυναµικής ισορροπίας. Η ακτινοβόληση του υλικού από τα 
φωτόνια της δέσµης Laser προκαλεί αύξηση της κινητικής ενέργειας των σωµατιδίων, η οποία, µε τη 
σειρά της, αυξάνει την ταχύτητά τους. Τα σωµατίδια που έχουν ολική ενέργεια µεγαλύτερη της ενέργειας 
συνοχής αποµακρύνονται, µε αποτέλεσµα να δηµιουργείται ένα είδος «κοιλότητας» που αρχίζει από το 
κέντρο του µήκους και εκτείνεται προς τα δύο άκρα του, καθώς το βάθος της κοιλότητας αυξάνεται. 
Αυτό το βάθος είναι και το µέγεθος που καλούµαστε να υπολογίσουµε καθ’όλη τη διάρκεια της 
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προσοµοίωσης, και το οποίο είναι το βάθος φωτοαποδόµησης (ablation depth). Σηµαντικό ρόλο παίζει 
και η έκταση της θερµικά επηρεαζόµενης ζώνης ή ζώνης θερµικής επιρροής (Heat-Affected Zone, HAZ), 
η οποία δηµιουργείται και αναπτύσσεται λόγω της ακτινοβολίας Laser. Είναι ένα σηµείο το οποίο θα 
πρέπει και αυτό να ληφθεί σοβαρά υπόψη στα πλαίσια της ανάπτυξης του κώδικα. Τα όσα αναπτύχθηκαν 
στα προηγούµενα Κεφάλαια, αλλά και οι σηµειώσεις του D. C. Rapaport [113] σχετικά µε τη δηµιουργία 
υπολογιστικών κωδίκων MD σε H/Y, αποτελούν άκρως υποβοηθητικά σηµεία αναφοράς πάνω στα οποία 
µπορεί να στηριχθεί ένας πλήρης και επιτυχής κώδικας, του οποίου τα εξαγόµενα αποτελέσµατα 
προσεγγίζουν ικανοποιητικά τα πειραµατικά και έχουν τη δυνατότητα να δώσουν µία αρκετά αξιόπιστη 
εικόνα σχετικά µε τη φωτοαποδόµηση µε Laser. 
Το αρχείο MATLAB στο οποίο περιλαµβάνεται ο πηγαίος κώδικας ονοµάζεται mdcode.m. Το αρχείο 
αυτό θα υποστηρίζεται από δύο ακόµα βοηθητικούς υπο-κώδικες του ιδίου τύπου, µε τις ονοµασίες 
vnorm.m και normvec.m. Στη συνέχεια της περιγραφής µας θα παρουσιαστεί συνοπτικά το περιεχόµενο 
των συγκεκριµένων κωδίκων, ενώ η πηγαία µορφή αυτών θα περιέχεται και αυτή στο Παράρτηµα. 
 
5.3.  Περιγραφή του υπολογιστικού κώδικα MATLAB 
 
5.3.1. Έναρξη ανάπτυξης κώδικα  
 
Το πρώτο βήµα που θα πρέπει να ακολουθήσουµε, στα πλαίσια της κατάστρωσης του κώδικα 
Μοριακής Δυναµικής σε MATLAB, είναι οι διαστάσεις του υπό περιγραφή συστήµατος, το χρονικό 
βήµα, η αρχική θερµοκρασία του συστήµατος και ορισµένες παράµετροι που σχετίζονται µε την εξέλιξη 
του φαινοµένου, όπως π.χ. ο ρυθµός εξαγωγής των αποτελεσµάτων. 
Αυτό που µας ενδιαφέρει κατά πρώτο λόγο είναι να µπορούµε να αναπαραστήσουµε την εξέλιξη του 
φαινοµένου µε ακρίβεια ενός picosecond (ps). Παρά το γεγονός ότι η ανάλυσή µας βασίζεται στην 
ενσωµάτωση και χρήση ενός nanosecond (ns) Laser στο σύστηµα προσοµοίωσης, οι διάφορες µεταβολές 
σε ταχύτητα, θερµοκρασία και αριθµό αφαιρούµενων σωµατιδίων είναι ραγδαίες και, για αυτό το λόγο, 
µπορεί πολύ συχνά να γίνονται σηµαντικά αντιληπτές ακόµα και σε πολύ µικρά χρονικά διαστήµατα. Για 
αυτό το λόγο, το βήµα ολοκλήρωσης, dt, θα θεωρηθεί ίσο µε: 
310 10 MDdt ps t
−= = ⋅          (5.1) 
όπου MDt  η νέα, νοητή µονάδα µέτρησης του χρόνου, η οποία χρησιµοποιείται στα πλαίσια της 
αδιαστατοποίησης.  
Η θερµοκρασία του συστήµατος επιλέγεται να είναι ίση µε 300 Κ (27οC), η οποία είναι µία συνήθης 
τιµή που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία περιβάλλοντος. Άρα: 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  235	  
	  
300300 0.025852
11604.505 MD
T K T= = = ⋅  
όπου MDT  η νέα, νοητή µονάδα µέτρησης της θερµοκρασίας, που χρησιµοποιείται και αυτή στα 
πλαίσια της αδιαστατοποίησης. 
Η σταθερά dt θα παρουσιαστεί στον κώδικα ως deltaT και η τιµή αυτής θα είναι: 
1 3;deltaT e= −           (5.3) 
Σηµειώνουµε εδώ τα εξής δύο πολύ σηµαντικά πράγµατα: Αρχικά οι µονάδες µέτρησης δεν 
αναφέρονται µέσα στον κώδικα MATLAB, ενώ επίσης το ελληνικό ερωτηµατικό (semicolon) στο τέλος 
της (5.3) επιτρέπει στο πρόγραµµα να περάσει την τιµή deltaT στη µνήµη, χωρίς να εµφανιστεί στην 
οθόνη εξαγωγής αποτελεσµάτων. Όσον αφορά την αρχική θερµοκρασία του συστήµατος, όπως αυτή 
αναφέρεται στον κώδικα, αυτή θα συµβολίζεται µε TempInit. 
 
5.3.2. Καθορισµός βασικών παραµέτρων προσοµοίωσης 
 
Το επόµενο βήµα µας, όσον αφορά την κατάστρωση του κώδικα, είναι ο καθορισµός βασικών 
παραµέτρων ζωτικής σηµασίας για την προσοµοίωση, µε τη βοήθεια της συνάρτησης SetParameters. Η 
βασικότερη παράµετρος που θα χρειαστεί να λάβουµε υπόψη είναι η απόσταση αποκοπής, την οποία και 
θα συµβολίσουµε εδώ µε rCutoff. Ο αριθµός που θα εκχωρήσουµε στην αντίστοιχη µεταβλητή θα είναι η 
απόσταση δύο ατόµων, σε µονάδες Angstrom (Å), πέρα από την οποία οι δυνάµεις αλληλεπίδρασης θα 
είναι µηδενικές. Μία ενδεικτική τιµή για την απόσταση αποκοπής, rc, είναι αυτή που ορίζει το δυναµικό 
Lennard-Jones 12-6, και η οποία είναι ίση µε 162 1.12246; . Εµείς, παρ’όλα αυτά, θα επιλέξουµε µία 
σαφώς µεγαλύτερη απόσταση, ώστε, λαµβάνοντας υπόψη το µέγεθος του συστήµατος, να µπορούµε να 
λάβουµε ακριβέστερα και πιο εµπεριστατωµένα αποτελέσµατα για το συγκεκριµένο σύστηµα. Για τον 
παραπάνω λόγο, θα επιλέξουµε την τιµή 10 Å για την απόσταση αποκοπής, κάτι που σηµαίνει ότι θα 
υπολογίζονται δυνάµεις µόνο για τα ζεύγη ατόµων που απέχουν µεταξύ τους απόσταση µικρότερη από 
την παραπάνω τιµή. Εποµένως, στη MATLAB θα διατυπώσουµε την παραπάνω σχέση ως εξής: 
10;rCutoff =            (5.4) 
Από εδώ και στο εξής θα παραλείπεται το semicolon, αλλά θα πρέπει να έχουµε στο νου µας ότι, σε 
όλες τις περιπτώσεις κατά τις οποίες εξάγεται κάποιο αποτέλεσµα, θα πρέπει στην αντίστοιχη γραµµή της 
εντολής να ενσωµατώνεται το semicolon προκειµένου να µην εµφανίζεται στο κεντρικό παράθυρο της 
MATLAB το εξαγόµενο αποτέλεσµα. 
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5.3.3. Διαδικασία αρχικοποιήσεων – Η συνάρτηση SetupJob 
 
Αµέσως µετά τον ορισµό των αρχικών παραµέτρων, θα ακολουθήσει η φάση της αρχικοποίησης 
βασικών µεταβλητών, κατά τη διάρκεια της οποίας θα ορίσουµε και το σύστηµα στο οποίο θα λάβει 
χώρα η προσοµοίωση. Η συγκεκριµένη φάση θα λάβει χώρα µέσα από την κλήση της συνάρτησης 
SetupJob. Σε αυτή τη συνάρτηση, θα οριστεί αρχικά ο αριθµός των ατόµων που απαρτίζει το υπό 
ακτινοβόληση δοκίµιο, καθώς επίσης και η διάταξη των συγκεκριµένων ατόµων στο επίπεδο. Θεωρούµε 
ότι το σύστηµα προσοµοίωσης είναι δισδιάστατο και εκτεινόµενο κατά τους άξονες x και z. Ο αριθµός 
των διαστάσεων θα εµφανιστεί στη MATLAB ως NDIM = 2. 
Το τεµάχιο θα απαρτίζεται συνολικά από δύο είδη ατόµων: τα Newtonian Atoms, τα οποία έχουν µη 
µηδενικές ταχύτητες και παίζουν ενεργό ρόλο στην προσοµοίωση, και τα Boundary Atoms, τα οποία 
βρίσκονται σε όσα από τα άκρα του τεµαχίου δεν έρχονται ποτέ σε επαφή µε τη δέσµη Laser, δηλαδή 
ουσιαστικά στις περιοχές όπου εφαρµόζονται περιοδικές συνοριακές συνθήκες (PBC). Μπορούµε να 
ξεχωρίσουµε το είδος των ατόµων ανάλογα µε το αν χαρακτηρίζονται ως Newtonian ή Boundary, µε τη 
βοήθεια της µεταβλητής moltype. Είναι ένα διάνυσµα – γραµµή που περιλαµβάνει τόσες στήλες όσα και 
τα άτοµα του µοντέλου. Ορίζουµε λοιπόν αντίστοιχα, για τα Newtonian και Boundary Atoms, τα εξής: 
( )1, 1moltype partNewton =          (5.5) 
( )1, 2moltype partBoundary =          (5.6) 
Κατά συνέπεια, παρατηρούµε ότι οι µεταβλητές moltype, partNewton και partBoundary βοηθούν στον 
ακριβή ορισµό και στη διάκριση των ατόµων που περιλαµβάνει το σύστηµα. Ο όγκος προσοµοίωσης (ή, 
ακριβέστερα, η επιφάνεια προσοµοίωσης, µιας και θα µελετήσουµε το φαινόµενο σε δύο διαστάσεις) 
µπορεί να εκληφθεί απλά ως ένα καθορισµένο τµήµα του δοκιµίου, µε σκοπό να ελαττώσουµε το 
υπολογιστικό κόστος. Θεωρούµε ότι οι ιδιότητες του υλικού παρουσιάζουν περιοδικό χαρακτήρα, κάτι 
που σηµαίνει ότι παραµένουν οι ίδιες κατά καθορισµένα χωρικά διαστήµατα, και πέρα από τα άκρα του 
όγκου προσοµοίωσης. Εδώ θα θεωρήσουµε ότι ο όγκος προσοµοίωσης απαρτίζεται από συνολικά 3000 
άτοµα, κατανεµηµένα στους δύο άξονες κατά τρόπο που προσοµοιάζει στην περίπτωση του πειράµατος. 
Για τον παραπάνω λόγο θα τοποθετήσουµε 200 άτοµα στον άξονα Χ και 15 στον άξονα Ζ. Ο 
προσδιορισµός του πλήθους των boundary atoms µπορεί να γίνει µε τη βοήθεια του Σχήµατος 4.5. και 
της αναγωγής αυτού σε δύο διαστάσεις. Παρατηρούµε ότι η πάνω, η κάτω και η αριστερή στρώση (2 
στρώσεις κατά Χ, µία κατά Ζ) αποτελούνται από boundary atoms, κάτι που µας οδηγεί στο να επιλέξουµε 
συνολικά 415 άτοµα για το σύστηµα και να διεξαγάγουµε την προσοµοίωσή µας κατά αυτό τον τρόπο. 
Ακολουθεί ο ακριβής καθορισµός των θέσεων των ατόµων πάνω στην επιφάνεια, µε τη βοήθεια της 
συνάρτησης InitCoords, η οποία θα κληθεί ως τµήµα της SetupJob. Ορίζουµε λοιπόν τις αρχικές 
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συντεταγµένες των ατόµων του δοκιµίου στο δισδιάστατο σύστηµα αξόνων (x,z), οι οποίες εξαρτώνται 
από τη δοµή του υλικού. Ως µία πρώτη υπόθεση εργασίας, θα θεωρήσουµε ότι το υλικό µας είναι 
µολυβδαίνιο (Mo), για το οποίο ήδη υπάρχουν γνωστές τιµές χρήσιµων παραµέτρων στη βιβλιογραφία 
[153][161]. Η δοµή του µολυβδαινίου είναι κυβική χωροκεντρωµένη (bcc) και δύο γειτονικά άτοµα µέσα 
στη δοµή απέχουν µεταξύ τους απόσταση ίση µε  1.36 Å [E4]. Όπως τονίσαµε και παραπάνω, για λόγους 
απλοποίησης τόσο στη διεξαγωγή της προσοµοίωσης όσο και στην εξαγωγή των αποτελεσµάτων, 
θεωρούµε ότι το τεµάχιο έχει την πιο απλή µορφή, δηλαδή την ορθογωνική.  
Έπειτα από τις αρχικές θέσεις των ατόµων, θα πρέπει να ορίσουµε και τις ταχύτητες που αυτά θα 
έχουν κατά την έναρξη της προσοµοίωσης. Η µεταβλητή rv θα είναι αυτή που θα χρησιµοποιηθεί για την 
περιγραφή τους, η οποία θα γίνει εφικτή µέσα από τη συνάρτηση InitVelsPart. Τα άτοµα αρχικά δεν είναι 
ακίνητα, αλλά έχουν αρχικές ταχύτητες που εξαρτώνται από τη θερµοκρασία και επιλέγονται µε κριτήριο 
το µηδενισµό της ορµής του συστήµατος, ώστε να µη µετατοπίζεται το κέντρο µάζας. Στην παρούσα 
µελέτη δε µας αφορά άµεσα η εύρεση και ο υπολογισµός της ταχύτητας κάθε ξεχωριστού ατόµου, κάτι 
που µας επιτρέπει να δούµε το σύνολο των ατόµων ως ένα σύστηµα, το οποίο θα χαρακτηρίζεται από µία 
ενιαία αρχική ταχύτητα. Πληροφοριακά πάντως αναφέρουµε ότι, στην πραγµατικότητα, τα άτοµα δεν 
έχουν την ίδια αρχική ταχύτητα, αλλά ταχύτητες που ακολουθούν µία συγκεκριµένη κατανοµή (Gauss ή 
Maxwell-Boltzmann, στην πιο ακριβή περίπτωση). 
 Η µεταβλητή που θα χρησιµοποιηθεί για τον ορισµό της ταχύτητας είναι η velMag, η οποία θα 
οριστεί στη MATLAB ως εξής: 
( )( )2 1 1/ ^ 0.5velMag nMolNewton T= × − ×        (5.7) 
Η σχέση αυτή αποτελεί αναπαράσταση της (5.8) σε MATLAB: 
12 1
m
T
N
⎛ ⎞
υ = × − ×⎜ ⎟
⎝ ⎠
          (5.8) 
Όπου Nm ο αριθµός των Newtonian σωµατιδίων. Η κατεύθυνση καθενός από τα σωµατίδια ορίζεται να 
είναι τυχαία. 
Παρά το γεγονός ότι θα λάβουµε κυρίως υπόψη το σύνολο των ατόµων του υλικού-στόχου ως ένα 
σύστηµα, αναφορικά µε τις ταχύτητες, θα ήταν ελλιπές για την ανάλυσή µας να παραβλέψουµε τον 
ορισµό των ταχυτήτων σε κάθε µία από τις θέσεις πάνω στον όγκο προσοµοίωσης. Θα λάβουµε υπόψη τα 
λεγόµενα του Rieth [130] και θα σχηµατίσουµε ένα προφίλ ταχυτήτων που χαρακτηρίζεται από κανονική 
κατανοµή, µε τη µέση τιµή αυτής να ισούται µε την τιµή της VelMag και την τυπική απόκλιση µε τη 
συγκεκριµένη τιµή, διαιρεµένη µε 3 , οδηγώντας έτσι σε µία αξιόπιστη αναπαράσταση της κατανοµής 
αυτής. Θα χρησιµοποιηθούν οι σχέσεις (4.24) έως (4.34) για να δηµιουργήσουµε τη δική µας γεννήτρια 
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τυχαίων τιµών ταχύτητας, που όµως ανταποκρίνονται στην κανονική κατανοµή. Η µοναδική 
διαφοροποίηση από αυτά που δίνει ο Rieth θα υπάρχει στη σχέση (4.26), µε δεδοµένο ότι η τιµή σ που 
θέλουµε να εκχωρήσουµε επιθυµούµε να οδηγεί και σε σύγκλιση των ταχυτήτων, ώστε κατευθείαν µε το 
που αρχίσει η ακτινοβόληση να επέλθει θερµοδυναµική ισορροπία, χωρίς την ανάγκη εφαρµογής 
αλγορίθµων Verlet πριν την ακτινοβόληση αλλά και χωρίς να εµφανίζεται απόκλιση από ρεαλιστικές 
συνθήκες κατεργασίας. 
Προχωρώντας τώρα στον ορισµό των αρχικών επιταχύνσεων των ατόµων, αυτές θεωρούµε ότι είναι 
µηδενικές κατά την έναρξη της προσοµοίωσης. Η κλήση της συνάρτησης InitAccels και ο ορισµός της 
µεταβλητής ra θα µας βοηθήσουν στην επίτευξη αυτού του σκοπού. Η δηµιουργία της µηδενικής 
µεταβλητής ra θα γίνει στη MATLAB µε τη βοήθεια της εντολής zeros (I,J), η οποία δηµιουργεί έναν 
τανυστή διαστάσεων I x J, αποτελούµενο από µηδενικά. Εδώ I = NDIM = 2 (ο αριθµός των διαστάσεων) 
και J = nMol (ο αριθµός των σωµατιδίων). 
Τέλος, στα πλαίσια της συνάρτησης SetupJob, θα καλέσουµε τη συνάρτηση AccumProps, η οποία 
µπορεί να επιτελέσει τρεις διαφορετικές λειτουργίες ανάλογα µε το αν η τιµή της µεταβλητής icode είναι 
ίση µε 0, 1 ή 2. Οι τρεις περιπτώσεις και τα επακόλουθα αυτής διατυπώνονται µε χρήση της ευρέως 
διαδεδοµένης προγραµµατιστικής δοµής if … elseif , µε τις περιπτώσεις ισότητας της µεταβλητής icode 
µε µία συγκεκριµένη τιµή, έστω V, να διατυπώνονται ως “ icode == V “, χρησιµοποιώντας δηλαδή δύο 
(2) συνεχόµενα σύµβολα ισότητας (=), αντί για ένα, το οποίο αντιπροσωπεύει την εκχώρηση τιµής σε 
µεταβλητή. Σκοπός της εισαγωγής της συνάρτησης AccumProps είναι η αρχική θεώρηση για τις τιµές 
των µεγεθών που θέλουµε να µετρήσουµε. Παρακάτω αναφέρονται τα µεγέθη που επιθυµούµε να 
µετρήσουµε, µαζί µε τις µεταβλητές που χρησιµοποιούµε µέσα στον κώδικα προκειµένου να τα 
αναπαραστήσουµε: 
• Ολική ενέργεια (totEnergy). 
• Κινητική ενέργεια (kinEnergy). 
• Δυναµική ενέργεια (potEnergy). 
• Θερµοκρασία του δοκιµίου (Temperature). 
• Ενέργεια που απορροφήθηκε από τα φωτόνια (AbsEnergy). 
Στη δεδοµένη χρονική στιγµή, επιλέγουµε να καλέσουµε το τµήµα της συνάρτησης AccumProps που 
αντιστοιχεί στην τιµή icode == 0. Αυτό είναι η συνάρτηση PropZero, η οποία χρησιµοποιείται για την 
αρχικοποίηση της στιγµιαίας τιµής αλλά και του αθροίσµατος όλων των τιµών που ανανεώνονται σε 
κάθε χρονικό βήµα, για κάθε ένα από τα πέντε µεγέθη που πρόκειται να µετρηθούν. Για το τυχαίο 
µέγεθος v, δηµιουργείται µία δοµή MATLAB τύπου “struct” (από το Structure = δοµή), στην οποία 
εµπερικλείεται η µεταβλητή val, που δηλώνει τη στιγµιαία τιµή του εκάστοτε µεγέθους, όπως επίσης και 
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η µεταβλητή sum, η οποία αφορά το άθροισµα όλων των µεγεθών. Για την αρχικοποίηση, ορίζουµε τις 
παρακάτω τιµές: 
[ ]. 0;0
. 0
v sum
v val
⎫= ⎪
⎬
= ⎪⎭
           (5.9) 
Τέλος, για να κλείσει η συνάρτηση SetupJob, θα πρέπει όλα τα βασικά µεγέθη που αφορούν τα άτοµα 
(µονοατοµικά µόρια, mol) του υλικού, να εισαχθούν µέσα σε µία δοµή τύπου struct για το ίδιο το 
σύστηµα ατόµων. Δηµιουργείται δηλαδή µία δοµή µε ονοµασία mol και συνιστώσες mol.X, όπου το Χ 
µπορεί να λαµβάνει µία από τις ακόλουθες τιµές: 
• nMol: αριθµός ατόµων. 
• r: θέσεις ατόµων στο επίπεδο. 
• rv: ταχύτητες ατόµων. 
• ra: επιταχύνσεις ατόµων. 
• ac: αρχικές (µηδενικές) επιταχύνσεις µορίων. 
• type: τύπος µορίων (αν πρόκειται δηλαδή για Newtonian ή για Boundary άτοµα). 
• part: συνιστώσα που αφορά όλα τα σωµατίδια του υλικού. 
• partNewton: συνιστώσα που αφορά τα Newtonian σωµατίδια του υλικού. 
• partBoundary: συνιστώσα που αφορά τα Boundary σωµατίδια του υλικού, αυτά δηλαδή στα οποία 
εφαρµόζονται συνοριακές συνθήκες. 
 
5.3.4. Έλεγχος σύγκλισης ταχυτήτων στο σύστηµα της προσοµοίωσης 
 
Σύµφωνα µε τα λεγόµενά µας στο Κεφάλαιο 4, προκειµένου να έχει νόηµα η ακτινοβόληση του 
δοκιµίου µε ακτίνες Laser, θα πρέπει το σύστηµα στο οποίο θα εφαρµοστεί η ακτινοβόληση να βρίσκεται 
σε θερµοδυναµική ισορροπία. Επί του παρόντος, θα χρησιµοποιηθεί η Σχέση (4.75) προκειµένου να 
διερευνήσουµε αν το κριτήριο σύγκλισης ταχυτήτων για το οποίο γίνεται λόγος ικανοποιείται. Για το 
λόγο αυτό, θα ορίσουµε τη συνάρτηση AConverge, µε µεταβλητή εξόδου την τιµή AConv που 
αντιπροσωπεύει το αριθµητικό αποτέλεσµα από την εφαρµογή της συνάρτησης σύγκλισης ταχυτήτων. Η 
συνάρτηση αυτή έχει διατυπωθεί κατά τέτοιον τρόπο ώστε να ικανοποιεί πλήρως την (4.75), και 
χρησιµοποιείται η συνθήκη ( ) 5 / 3 0.25if abs AConv− <= , ώστε, εάν αυτή ικανοποιηθεί, να µπορούµε να 
προχωρήσουµε στην έναρξη της προσοµοίωσης (πάντα σύµφωνα µε τα γραφόµενα στο Κεφάλαιο 4). Η 
βιβλιογραφία [130][Ε1] ορίζει βέβαια ότι µία κοινώς αποδεκτή τιµή δεξιά από το ανισοτικό σύµβολο θα 
µπορούσε να είναι η 0.2. Επιλέξαµε παρ’όλα αυτά την τιµή 0.25, µετά από τη διεξαγωγή διαφόρων 
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δοκιµών, στις οποίες, έχοντας επιλέξει και καθορίσει τις ταχύτητες, παρατηρήσαµε ότι η τιµή της 
συνάρτησης σύγκλισης είναι ελάχιστα µεγαλύτερη από 1.8667, δίνοντας έτσι στο πρόγραµµα να 
καταλάβει ότι δεν επιτυγχάνεται ισορροπία και ότι θα πρέπει να εφαρµοστεί η εναλλακτική συνθήκη. 
Επειδή όµως οι τιµές έως και 1.91 (περίπου) δεν αποκλίνουν σηµαντικά από αυτές που τίθενται στην 
αρχική συνθήκη που πρέπει να ικανοποιηθεί, µπορούµε τελικά να επιλέξουµε την τιµή 0.25, χωρίς 
ιδιαίτερη µεταβολή στην ακρίβεια, η οποία βεβαίως είναι αρνητική (όσο πιο στενό είναι το πεδίο 
ικανοποίησης της συνθήκης, τόσο µεγαλύτερη είναι και η ακρίβεια που εντέλει επιτυγχάνουµε). 
Για λόγους πληρότητας, αναφέρουµε εδώ και την περίπτωση κατά την οποία δε λαµβάνει χώρα 
σύγκλιση ταχυτήτων από το πρώτο βήµα. Σε αυτή την περίπτωση, η υποπερίπτωση που ξεκινάει µε τον 
όρο else εντός της συνθήκης if που έχουµε αναφέρει στην προηγούµενη παράγραφο, θα ενσωµατώνει τις 
συναρτήσεις LeapfrogStep για τα τµήµατα (parts) 1 και 2 (όπως θα δούµε στο επόµενο εδάφιο), καθώς 
επίσης και τη βοηθητική (για το σκοπό µας) συνάρτηση ComputeForces, µε τη βοήθεια της οποίας θα 
µπορέσουµε να υπολογίσουµε αρχικά τις δυνάµεις και, κατά συνέπεια, και τις επιταχύνσεις των ατόµων 
(µε γνωστή τη µάζα τους). 
 
5.3.5. Εκτέλεση σηµαντικών διεργασιών εντός ενός συγκεκριµένου χρονοβήµατος 
 
Έπειτα από τη φάση των αρχικοποιήσεων των επιθυµητών µεταβλητών, γίνεται κλήση µιας 
συνάρτησης που περιλαµβάνει τον υπολογισµό µιας σειράς από παραµέτρους και τιµές κατά τη διάρκεια 
ενός συγκεκριµένου χρονικού βήµατος, µε συνέπεια η συγκεκριµένη συνάρτηση να ονοµάζεται 
SingleStep. Η συνάρτηση αυτή εκτελείται επαναληπτικά σε κάθε επόµενο χρονικό βήµα στο οποίο 
αναβαθµίζεται ο κώδικας, και τερµατίζεται όταν η επαναληπτική διαδικασία έχει φτάσει σε ένα οριακό 
χρονικό βήµα (stepLimit) που έχει καθοριστεί από το χρήστη. Έχουµε καθορίσει να τερµατίζεται η 
διαδικασία σε µία λογική τιµή χρονοβηµάτων που απαιτούνται για να συντελεστεί πλήρης αφαίρεση 
υλικού περιµετρικά της ακτίνας Laser. Ορίσαµε λοιπόν stepLimit = 1000, χωρίς όµως να σηµαίνει ότι η 
διαδικασία θα τερµατίζεται απαραίτητα στα 1000 βήµατα. Σε περίπτωση που έχει λάβει χώρα πλήρης 
αφαίρεση υλικού, έχουµε ζητήσει από τη MATLAB να τερµατίζει την εκτέλεση του κώδικα και να 
εµφανίζει αντίστοιχα ένα µήνυµα σφάλµατος (error message) που θα καταδεικνύει τον τερµατισµό του 
κώδικα προσοµοίωσης MD (αντίστοιχη γραµµή κώδικα: error ‘Molecular Dynamics Simulation program 
terminated’). Η συνθήκη κάτω από την οποία θα συµβεί κάτι τέτοιο θα περιγραφεί στη συνέχεια της 
ανάλυσής µας. 
Εντός της συνάρτησης SingleStep, καλούνται άλλες συναρτήσεις, υπό µορφή υπορουτινών 
(subroutines), οι οποίες αφορούν σηµαντικούς παράγοντες για την προσοµοίωση όπως είναι η 
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ενσωµάτωση των εξισώσεων κίνησης, οι δυνάµεις που αναπτύσσονται, η αναπαράσταση της 
ακτινοβολίας Laser και της επίδρασης αυτής στο υλικό, αλλά και η µέτρηση όλων των µεγεθών που µας 
είναι απαραίτητα καθ’όλη τη διάρκεια της προσοµοίωσης. Σε γενικές γραµµές, είναι σηµαντικό να 
αναφερθεί ότι όλα τα βήµατα που ακολουθήθηκαν, στα πλαίσια της κατάστρωσης και ανάπτυξης του 
κώδικα, βασίζονται πάνω στην εκτενή ανάλυση του Rapaport [113] όσον αφορά τη διεξαγωγή 
υπολογιστικών προσοµοιώσεων Μοριακής Δυναµικής (MD). 
Καταρχήν, ορίζουµε τις µεταβλητές stepCount και timeNow, οι οποίες αφορούν αντίστοιχα το τρέχον 
βήµα και την τρέχουσα χρονική στιγµή αναφορικά µε τη φάση στην οποία βρίσκεται το πείραµα. 
Έχοντας κατά νου τη διάρκεια του κάθε χρονικού βήµατος, έστω dt, ανατρέχουµε στο παρακάτω 
σύστηµα σχέσεων (5.10) προκειµένου να εξαγάγουµε τις επιθυµητές µεταβλητές: 
1
*
stepCount stepCount
timeNow stepCount dt
= +
=
         (5.10) 
Στην παρούσα θεώρηση, θα παραδεχτούµε ότι ο νεκρός χρόνος µεταξύ δύο διαδοχικών παλµών Laser 
είναι αµελητέος, λαµβάνοντας υπόψη ότι η παρεµβολή κάποιου χρονικού διαστήµατος ανάµεσα στους 
παλµούς επηρεάζει ελάχιστα τα αποτελέσµατα της διαδικασίας. Ενδέχεται αυτή η θεώρηση να οδηγήσει 
σε µικρής έκτασης ανακρίβειες όσον αφορά την εξαγωγή των τελικών αποτελεσµάτων, αλλά πρόκειται 
για µια ικανοποιητική προσέγγιση που υπαγορεύεται ταυτόχρονα και από λόγους απλοποίησης της 
διαδικασίας. Με βάση τα παραπάνω, το χρονικό βήµα ολοκλήρωσης dt λαµβάνεται ίσο µε 10 ps ή 10-3, 
σε µονάδες Μοριακής Δυναµικής (MD). 
 
Ξεκινώντας το πρώτο χρονοβήµα της προσοµοίωσής µας, είναι σηµαντικό να µοντελοποιήσουµε την 
εφαρµοζόµενη ακτινοβολία Laser, καθώς επίσης και την επίδραση που έχει αυτή όταν έρχεται σε επαφή 
µε το υλικό και διεισδύει µέσα σε αυτό. Με βάση τα όσα έχουν αναλυθεί στο Κεφάλαιο 4, και πιο 
συγκεκριµένα στην Υποενότητα 4.5., θα χρησιµοποιηθεί µία σειρά από εξισώσεις που έχουν ως σκοπό να 
αναπαραστήσουν τρία βασικά στοιχεία και φαινόµενα: 
• την ακτινοβολία Laser αυτή καθαυτή, 
• την αλληλεπίδρασή της µε την ύλη (δηλαδή µε τα άτοµα του δοκιµίου), 
• την αφαίρεση ατόµων από την κύρια επιφάνεια ως αποτέλεσµα της ανωτέρω αλληλεπίδρασης. 
 
Αρχικά, είναι σηµαντικό να µπορέσουµε να προσοµοιώσουµε το φαινόµενο της απορρόφησης 
φωτονίων Laser από το υλικό. Πιο συγκεκριµένα, είναι σηµαντικό να προσδιοριστεί ο αριθµός των 
φωτονίων που απορροφούνται από το υλικό σε κάθε χρονικό βήµα του κώδικα, καθώς επίσης και το 
ποσό της ενέργειας που αυτά τα φωτόνια έχουν απορροφήσει. Έχοντας ως κατευθυντήρια γραµµή τα όσα 
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έχουν αναφερθεί στην Υποενότητα 4.5., είναι σηµαντικό να καταστρώσουµε εδώ µία συνάρτηση που θα 
µπορεί να υπολογίζει απαραίτητα στοιχεία σχετικά µε την απορρόφηση φωτονίων Laser. Αυτή θα 
ονοµαστεί PhotonAbsorption, και θα κληθεί εντός της SingleStep αφότου έχουν πραγµατοποιηθεί οι 
απαραίτητοι υπολογισµοί θέσεων, ταχυτήτων, δυνάµεων επιταχύνσεων για τα άτοµα της επιφάνεαις 
προσοµοίωσης. Η µεταβλητή εξόδου της συνάρτησης PhotonAbsorption θα ονοµαστεί NAP, από την 
έκφραση Number of Absorbed Photons (= αριθµός φωτονίων που έχουν απορροφηθεί). 
Ο συντελεστής ανάκλασης (δείκτης ανακλαστικότητας, reflectivity index) του µολυβδαινίου δεν είναι 
γνωστός για το µήκος κύµατος του υπό εξέταση Laser (355 nm), τουλάχιστον σύµφωνα µε την έως τώρα 
διαθέσιµη βιβλιογραφία. Όµως, στο τεχνικό κείµενο [162] υπάρχουν κάποια σχετικά στοιχεία µε τη 
βοήθεια των οποίων θα µπορούσε να εξαχθεί µία προσεγγιστική τιµή για την ανακλαστικότητα του Mo σε 
µήκος κύµατος 755 nm: 
• Για 500 0.46nm Rλ = ⇒ =  
• Για 10000 0.93nm Rλ = ⇒ =  
Για λόγους απλότητας, και χωρίς βλάβη της γενικότητας, θα µπορούσαµε να θεωρήσουµε ότι η 
εξίσωση του συντελεστή ανάκλασης, συναρτήσει του µήκους κύµατος, είναι γραµµική και λαµβάνει τη 
γενική µορφή y ax b= + . Αυτό σηµαίνει ότι θα πρέπει να επιλυθεί το παρακάτω σύστηµα (Σ): 
( )
50.46 500 4.842105 10
:
0.93 10000 0.4457895
x b x
x b b
−= + ⎫ ⎧ ⎫= − ⋅⎧
Σ ⇒⎨ ⎬ ⎨ ⎬= + =⎩ ⎩ ⎭⎭
      (5.19) 
Άρα, για λ = x = 355 nm, θα ισχύει ότι: 
 ( )5355 4.842105 10 0.4457895 0.4286R y R−= = ⋅ − ⋅ + ⇒ =      (5.20) 
που είναι µια γενικώς αποδεκτή τιµή για το συντελεστή ανάκλασης τυπικά χρησιµοποιούµενων 
µετάλλων για φωτοαποδόµηση µε Laser. 
Ο συντελεστής απορρόφησης, ο οποίος στη MATLAB εισάγεται ως asigma, ισούται µε 1 – R = 
0.5714. Από τη στιγµή που η τιµή R έχει οριστεί, είναι πιο εύκολο να ορίσουµε στον κώδικα ότι 
1asigma R= − . Θεωρούµε επίσης ότι η ένταση του Laser λαµβάνει τη µέγιστη τιµή της ακριβώς τη 
στιγµή κατά την οποία αρχίσει να εκπέµπεται ο εκάστοτε παλµός, µε αποτέλεσµα να εκχωρήσουµε στη 
µεταβλητή timeMLP (MLP = Maximum Laser Power) την τιµή 0. Επίσης, θεωρούµε ότι ο χρόνος κατά 
τον οποίο επιτυγχάνεται το µέγιστο πλάτος του παλµού (Full Width at Half Maximum, FWHM) είναι ίσος 
µε τη διάρκεια του παλµού, δηλαδή τα 10ns, τα οποία εκφράζονται, σε αδιαστατοποιηµένες µονάδες MD, 
µε την τιµή timeFWHM = 1, καθώς έχουµε ήδη αναφέρει, στο προηγούµενο Κεφάλαιο, ότι, κατά την 
αδιαστατοποίηση του χρόνου, θεµελιώδης µονάδα Μοριακής Δυναµικής θα είναι τα 10 ns (10-8 s). 
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Επιπλέον τιµές που θα πρέπει να εκχωρηθούν εντός του κώδικα είναι: η ακτίνα της δέσµης Laser ( br ), 
η οποία εδώ λαµβάνεται ίση µε 1.5 µm ή 15000 Å, η παράµετρος ακριβείας ca , που στη MATLAB 
εκχωρείται ως alphac = 4 και ο παράγοντας εξασθένησης Beer-Lambert (που συµβολίζεται µε β), ο 
οποίος είναι ίσος µε beta = 0.01. Οι λόγοι για τους οποίους επιλέχθηκαν οι τιµές αυτές, για τις δύο 
προαναφερθείσες παραµέτρους, περιγράφονται συνοπτικά στο προηγούµενο Κεφάλαιο 4. 
Το κύριο µέγεθος το οποίο χρησιµοποιήσαµε προκειµένου να αρχίσουµε να περιγράφουµε τη δέσµη 
Laser που πρόκειται να προσπέσει στο στόχο, είναι η πυκνότητα ενέργειας ή ροή ακτινοβολίας του Laser, 
που είναι ένα µέγεθος που µπορεί να χρησιµοποιηθεί σε κάθε γενικευµένη περίπτωση, γιατί εκφράζει την 
ενέργεια της προσπίπτουσας ενέργειας Laser ανά την ορισθείσα µονάδα επιφάνειας. Μία λογική και 
συχνά παρατηρούµενη τιµή σε αναλύσεις φωτοαποδόµησης, η οποία αποτελεί και ένα από τα αριθµητικά 
αποτελέσµατα που θα εξαχθούν στο Κεφάλαιο 6 ως απόρροια της πειραµατικής διαδικασίας, είναι τα 10 
J/cm2, µε την αντίστοιχη µεταβλητή να ορίζεται στον κώδικά µας ως LaserFluence1. Η µεταβλητή 
LaserFluence προκύπτει από τη µετατροπή των συνηθισµένων µονάδων που χρησιµοποιούνται σε 
µελέτες (σε παράγωγα µεγέθη του SI, καθ’ό,τι τα cm2 δε θεωρούνται θεµελιώδης µονάδα µέτρησης 
επιφάνειας, κάτι που όµως ισχύει για τα m2), σε µονάδες MD. Τα cm2 που βρίσκονται στον παρονοµαστή 
της έκφρασης «ενέργεια / µονάδα επιφάνειας» µετατρέπονται σε Å2 µέσω διαίρεσης µε την ποσότητα 
( )28 1610 10= , ενώ επίσης τα J που βρίσκονται στον αριθµητή µετατρέπονται σε eV διαιρώντας µε την 
ποσότητα 191.6 10−⋅ , επειδή 191 1.6 10eV J−= ⋅ . Ακόµα, η ισχύς ανά µονάδα επιφάνειας προκύπτει 
διαιρώντας τη µεταβλητή LaserFluence µε τη χρονική διάρκεια παλµού (timeFWHM), οπότε και εξάγεται 
η µεταβλητή LaserPower, που ουσιαστικά αντιπροσωπεύει την ποσότητα LP  που αναφέρεται στο 
Κεφάλαιο 4. 
Ο παράγοντας z του νόµου Beer-Lambert αντιστοιχεί στο βάθος διείσδυσης της δέσµης Laser µέσα 
στο υλικό. Στο σύστηµα x-y-z που χρησιµοποιείται στα πλαίσια της προσοµοίωσής µας, θα θεωρήσουµε, 
για κάθε ξεχωριστό στοιχείο του τανυστή θέσης των σωµατιδίων mol.r, ότι η απόλυτη τιµή της 
ποσότητας z (τρίτη τιµή, έστω c, σε ένα τρισδιάστατο σύστηµα συντεταγµένων της µορφής [a, b, c]) 
αντιστοιχεί στο βάθος του κάθε ατόµου εντός του ενιαίου υλικού (σε σχέση µε την επιφάνειά του). Εδώ 
γίνεται αναφορά στην απόλυτη τιµή επειδή οι αρχικές z-συντεταγµένες των ατόµων, µε βάση τον τρόπο 
µε τον οποίο ορίστηκαν οι θέσεις του στον κώδικα, λαµβάνουν αρνητικές τιµές. Οι γραµµές κώδικα 
rdepth = mol.r(3,:) και z = abs (rdepth) εξυπηρετούν τους παραπάνω σκοπούς. 
Στη συνέχεια, εισάγουµε στον κώδικα τα µεγέθη που είναι απαραίτητα για την έκφραση και εξαγωγή 
του πάχους του νέφους πλάσµατος (plasma cloud thickness), Λ (t). Μία σχέση που είναι εύκολο να 
υλοποιηθεί, καθώς οι απαιτούµενες τιµές για την εξαγωγή του αριθµητικού αποτελέσµατος είναι γνωστές 
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από τα δεδοµένα του προβλήµατός µας, βασίζεται στην έρευνα που έχουν διεξαγάγει οι Bulgakov και 
Bulgakova και είναι η εξής: 
( )
2
0
FWHM
t tt
t
⎛ ⎞−Λ = ⎜ ⎟
⎝ ⎠
            (5.21) 
όπου t η τρέχουσα χρονική στιγµή, t0 η στιγµή κατά την οποία η ισχύς της δέσµης Laser λαµβάνει τη 
µέγιστη τιµή της, και tFWHM η στιγµή που αντιστοιχεί στο µέγιστο πλάτος στο ηµι-µέγιστο (Full Width at 
Half Maximum, FWHM) της δέσµης. 
Στην ολική εξίσωση της ακτινοβολίας, η οποία δίνεται από τη σχέση (4.104) , η ποσότητα 
( )expLP t zδ −β  θα εκφραστεί µε τη βοήθεια της µεταβλητής ( )* *expbsigma LaserPower dt beta z= − ⋅ , 
όπως αυτή διατυπώνεται στη MATLAB. Όσο για την ποσότητα 
a a a a
2 2 2 2
a a a a
c c c c
b b b b
x r x r y r y r
r r r r
⎛ ⎞⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ − + −Φ −Φ Φ −Φ⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠⎝ ⎠
,  αυτή θα εκφραστεί µε τη βοήθεια της 
µεταβλητής dsigma. Η παραπάνω ποσότητα, αντιπροσωπεύει ουσιαστικά ένα σύνολο από γραµµικούς 
και παραγοντικούς συνδυασµούς της ποσότητας Φ, που µπορεί αξιόπιστα να παραστήσει τη συνάρτηση 
πυκνότητας πιθανότητας για την κανονική κατανοµή. Η αντίστοιχη συνάρτηση στη MATLAB ονοµάζεται 
normpdf, και λαµβάνοντας υπόψη το πώς λειτουργεί µέσα στο λογισµικό, µπορούµε να 
χρησιµοποιήσουµε την ακόλουθη σχέση για να εκφράσουµε τη µεταβλητή dsigma σε µορφή MATLAB: 
   ((  *  (( . (1,:)  ) /  (2* ))),  0,  (2* / )) -  ...
     ((  *  (( . (1,:) -  ) /  (2* ))),  0,  (2* / ));
   ((  *  (( . (
dsigmaX normpdf alphac mol r ralpha rb alphac rb
normpdf alphac mol r ralpha rb alphac rb
dsigmaY normpdf alphac mol r
= +
= 2,:)  ) /  (2* ))),  0,  (2* / )) -  ...
     ((  *  (( . (2,:) -  ) /  (2* ))),  0,  (2* / ));
   .*  ;
ralpha rb alphac rb
normpdf alphac mol r ralpha rb alphac rb
dsigma dsigmaX dsigmaY
⎫
⎪
⎪⎪+ ⎬
⎪
⎪
= ⎪⎭
 (5.22) 
(σηµείωση: τα αποσιωπητικά χρησιµοποιούνται όταν θέλουµε να συνεχίσουµε µία έκφραση ή αριθµητική 
παράσταση σε νέα γραµµή του κώδικα). 
Οι συνιστώσες dsigmaX και dsigmaY αντιπροσωπεύουν αντίστοιχα τις ξεχωριστές πιθανότητες για να 
βρίσκεται ένα φωτόνιο στη συντεταγµένη X και τη συντεταγµένη Y, πάνω στο επίπεδο ΧΥ. 
Το γινόµενο των ποσοτήτων asigma , bsigma  και dsigma  θα ικανοποιεί την εξίσωση της ολικής 
απορροφούµενης ακτινοβολίας από το στόχο, όπως διατυπώθηκε στο Κεφάλαιο 4. Ο αριθµός των 
φωτονίων που απορροφάται από το υλικό θα είναι ουσιαστικά το προαναφερθέν γινόµενο διαιρεµένο µε 
την ενέργεια ενός φωτονίου, που δίνεται από τη σχέση 0Photon
hcE =
λ
, η οποία είναι γνωστή από την 
Κβαντοµηχανική. Θα ισχύει ότι 154.135667 10 eVh s
−= ⋅  (σταθερά Planck), 8 170 3 10 3 10m nmc s s= ⋅ = ⋅  
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(ταχύτητα φωτός στο κενό), 355nmλ =  (µήκος κύµατος της δέσµης που εκπέµπεται από τη 
χρησιµοποιούµενη συσκευή Nd:YAG Laser). Από τα παραπάνω, θα γράψουµε τις ακόλουθες γραµµές 
στον κώδικά µας για να κλείσουµε τη συνάρτηση PhotonAbsorption: 
  4.135667 -15;
0  3 17;
  355;
   *  0 /  ;
   .*   .*   /  ;
hPlanck E
c E
lamda
EPhoton hPlanck c lamda
NAP asigma bsigma dsigma EPhoton
= ⎫
⎪= + ⎪⎪= ⎬
⎪= ⎪
= ⎪⎭
      (5.23) 
Αξίζει να σηµειωθεί ότι η αναπαράσταση του πολλαπλασιασµού γίνεται, σε µερικές περιπτώσεις, 
χρησιµοποιώντας το σύµβολο .* , καθώς θέλουµε να πολλαπλασιαστούν µεταξύ τους κάθε ένα από τα 
στοιχεία κάθε τανυστή εντός του γινοµένου ξεχωριστά. Το σύµβολο * αναφέρεται µόνο σε 
πολλαπλασιασµό αριθµών µεταξύ τους, αριθµών µε έναν πίνακα ή µιας σειράς από i πίνακες, έστω 
1 2, ,..., in n n , για τις οποίες οι εσωτερικές διαστάσεις καθενός από τα ζεύγη ( ) { }1, , | 2i in n i i− ∈ ≥Ξ  είναι 
ίδιες.  
Η συνάρτηση EnergyAbs, µε µεταβλητή εισόδου NAP και εξόδου AbsEnergy1, µπορεί να µας δώσει 
την απορροφούµενη ενέργεια από τα φωτόνια της δέσµης Laser. Θα ισούται µε το γινόµενο των 
ποσοτήτων NAP και EPhoton, όπως έχουν ήδη εκφραστεί. Διαπιστώνουµε εποµένως ότι το γινόµενο 
 .*   .*  asigma bsigma dsigma  ουσιαστικά αντικατοπτρίζει τον αριθµό των απορροφούµενων φωτονίων 
από το υλικό. 
 
Κατά την ακτινοβόληση των σωµατιδίων από τη δέσµη Laser, η απορροφούµενη ενέργεια φωτονίων 
από τα άτοµα µετατρέπεται σε θερµότητα, η οποία ανεβάζει τη θερµοκρασία του συστήµατος, 
προκαλώντας αλλαγές φάσης. Αρχικά τα άτοµα που έχουν ξεπεράσει το σηµείο τήξης αρχίζουν και 
τήκονται, µεταπίπτοντας στην υγρή φάση. Η ταχύτητά τους αυξάνεται, αλλά οι δυνάµεις που αποκτούν 
δεν είναι αρκετές ώστε να υπερνικήσουν τους δεσµούς συνοχής που τα συνδέουν µε τον κυρίως όγκο του 
στόχου. Αυτό όµως αλλάζει όταν έχουν φτάσει σε µία θερµοκρασία τουλάχιστον ίση µε το σηµείο 
βρασµού του εκάστοτε υλικού, οπότε και είναι πλέον σε θέση να υπερνικήσουν αυτές τις δυνάµεις 
συνοχής, ως σωµατίδια που έχουν περιέλθει σε αέρια φάση. Όπως θα δούµε και στο Κεφάλαιο 7, το 
γεγονός ότι ένα άτοµο περιέρχεται στην αέρια φάση δε σηµαίνει απαραίτητα ότι την ίδια ακριβώς στιγµή 
αποµακρύνεται από τον όγκο του στόχου, γιατί η αλλαγή της φάσης δε συνεπάγεται, στο 100% των 
περιπτώσεων, ότι το άτοµο αποκτά µία τέτοια τιµή ενέργειας που θα είναι µεγαλύτερη από αυτή που το 
κρατά συνδεδεµένο µε τον κυρίως όγκο του δοκιµίου Για αυτό το λόγο, κρίνουµε ότι είναι καλύτερο να 
χρησιµοποιηθεί το κριτήριο ενέργειας συνοχής που εξετάσαµε στο Κεφάλαιο 4, σύµφωνα µε το οποίο 
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άτοµα που αποκτούν ενέργεια µεγαλύτερη των 6.82 eV έχουν τη δυνατότητα να αποµακρυνθούν από τον 
κρύσταλλο. 
Έπειτα από την απορρόφηση φωτονίων από τα άτοµα που ακτινοβολήθηκαν, η κινητική ενέργεια των 
ατόµων αυτών αυξήθηκε, µε την παραδοχή της σταθερής δυναµικής ενέργειας για πολύ µικρά χρονικά 
διαστήµατα. Η νέα κινητική ενέργεια του κάθε ατόµου συγκρίνεται µε την ενέργεια συνοχής των 6.82 
eV, και γίνεται έλεγχος εάν η ποσότητα mol.Comp = mol.KinEnergyNew – 6.82, είναι µεγαλύτερη ή ίση 
του 0 ή αν ισχύει το αδύνατο. Σε περίπτωση που η τιµή της ποσότητας mol.Comp είναι µη αρνητική, το 
άτοµο που τη χαρακτηρίζει αποµακρύνεται από τον κρύσταλλο. Για αυτό το λόγο, απαιτείται η εύρεση 
των αντίστοιχων ατόµων (µε τη βοήθεια της συνάρτησης find) και η ενσωµάτωσή τους σε µία καινούργια 
µεταβλητή (έστω doRemoveA). Αυτή η µεταβλητή θα αποτελείται από τρεις σειρές ανά άτοµο, µία για 
κάθε συνιστώσα x, y και z. Με βάση τη διαδικασία που θα περιγραφεί µε τη βοήθεια των σειρών κώδικα 
(5.25), θα καταλήξουµε στην εύρεση τόσο των «αριθµών ταυτότητας» (identification numbers) για κάθε 
άτοµο που πρόκειται να αφαιρεθεί, όσο και για τον αριθµό αυτών των ατόµων: 
doRemoveA = find (mol.Comp >= 0);
doRemove = ceil (mrdivide(doRemoveA,3));
% Find ID numbers of particles to be ablated
doRemove1 = unique (doRemove);
% Find number of particles to be ablated
doRemove2 = numel (doRemove1);
⎫
⎪
⎪
⎪
⎬
⎪
⎪
⎪
⎭
        (5.24) 
Επίσης, ορίζοντας τη µεταβλητή xAbl = 0 στις αρχικές γραµµές του κώδικα, την προσθέτουµε σε κάθε 
βήµα στην τιµή doRemove2, ώστε εντέλει να εξαχθεί ο αριθµός των ατόµων που έχει αφαιρεθεί µετά την 
παρέλευση όλων των χρονοβηµάτων έως το τρέχον σε κάθε περίπτωση (π.χ. για StepCount = 10, η τιµή 
xAbl περιλαµβάνει όλα τα σωµατίδια που έχουν φωτοαποδοµηθεί, αρχίζοντας από το 1ο βήµα και 
καταλήγοντας στο 10ο). Έχουµε ταυτόχρονα ορίσει µία συνθήκη σύµφωνα µε την οποία ο κώδικας θα 
σταµατά να εκτελείται όταν και τα 3375 (153) άτοµα του όγκου προσοµοίωσης έχουν αποδοµηθεί. Σε 
αυτή την περίπτωση, θα εµφανίζεται ένα µήνυµα σφάλµατος (error) που θα ενηµερώνει το χρήστη για 
αυτή την εξέλιξη. 
Η διαδικασία της αφαίρεσης ατόµων από τον όγκο προσοµοίωσης θα πρέπει να αναπαρασταθεί µε µία 
σειρά από κατάλληλες εντολές, οι οποίες θα αφαιρούν από την προσοµοίωση, και από τη δοµή (structure) 
mol, εκείνα τα στοιχεία των τανυστών που περιέχονται στη δοµή, τα οποία αντιστοιχούν σε άτοµα που 
πρόκειται να αφαιρεθούν. Για όλους τους τανυστές που αποτελούνται από τρεις σειρές, οι οποίες 
αναπαριστούν τις συνιστώσες στις x, y και z συντεταγµένες, αντικαθίστανται τα αριθµητικά στοιχεία µε 
έναν κενό πίνακα ( [ ] ), µε αποτέλεσµα τελικά να αποµακρύνονται και να προκύπτουν νέοι τανυστές µε 
λιγότερα στοιχεία. Αν, για παράδειγµα, σε ένα χρονοβήµα αποµακρύνονται 100 άτοµα από τα 3375 µε τα 
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οποία έχει ξεκινήσει η προσοµοίωση, τότε η εφαρµογή των εντολών για τις οποίες έχει γίνει λόγος θα 
οδηγήσει σε νέους τανυστές µε 3275 άτοµα. Για κάθε µεταβλητή i εντός της δοµής mol που µας 
ενδιαφέρει, θα πληκτρολογηθεί η εντολή εκχώρησης mol.i (:, doRemove1) = [], προκειµένου να 
επιτευχθεί ο επιθυµητός σκοπός. 
Κατά τη διάρκεια της εξέλιξης του κώδικα, κατά βάση σε µεταγενέστερα χρονοβήµατα, ενδέχεται να 
εµφανιστούν τιµές που δεν αντικατοπτρίζουν υπαρκτούς (είτε πραγµατικούς είτε φανταστικούς / 
µιγαδικούς) αριθµούς στα αποτελέσµατα, κάτι που κατά πάσα πιθανότητα µπορεί να οφείλεται σε 
διαίρεση ποσοτήτων µε µία µηδενική τιµή. Οι τιµές αυτών των ποσοτήτων αντιπροσωπεύονται στον 
κώδικα ως NaN (Not A Number = όχι αριθµός). Μία από τις ποσότητες που, µετά από πολλές δοκιµές 
τρεξίµατος του κώδικα, είναι σίγουρο ότι θα αποκτήσει τιµή NaN, είναι η θερµοκρασία (Temperature), 
για την οποία τα τελικά αποτελέσµατα θα εξαχθούν µέσω µίας συνάρτησης που θα εξεταστεί στη 
συνέχεια. Ορίζουµε ότι, εάν ισχύει ότι η τιµή Temperature είναι ίση µε NaN (δηλαδή isnan(Temperature) 
== 1, µε τον αριθµό 1 να αντιστοιχεί στο λογικό ΝΑΙ µιας συνθήκης και το 0, αντίστοιχα, στο ΟΧΙ), 
αυτό θα αναγράφεται στην οθόνη. Στη συνέχεια, θα δίνεται η επιλογή στο χρήστη είτε να συνεχίσει είτε 
να διακόψει την εκτέλεση του κώδικα. Η πρώτη από τις δύο περιπτώσεις συνήθως δεν έχει µεγάλη 
σηµασία, αλλά παρ’όλα αυτά ενδεχοµένως να χρησιµοποιηθεί από διάφορους ερευνητές, σε περίπτωση 
που θέλουν να παρατηρήσουν την εµφάνιση και την εξέλιξη νέων πιθανών φαινοµένων, στα 
µεταγενέστερα χρονοβήµατα από την πρώτη εµφάνιση της τιµής NaN. Συνήθως, από τις δύο επιλογές 
Y(es) / N(o), επιλέγεται η δεύτερη, οδηγώντας µε αυτό τον τρόπο στη διακοπή του κώδικα. Επιλέγουµε, 
τέλος, όταν απλά πατά ο χρήστης το πλήκτρο Enter (Return) στο πληκτρολόγιό του, χωρίς προηγουµένως 
να έχει πατήσει κάποιο άλλο κουµπί που να δείχνει ανοικτά την επιλογή του (πάνω στην επιφάνεια του 
χώρου εργασίας, Command Window), να εκλαµβάνει ο κώδικας ότι η απάντηση στην ερώτηση του 
κώδικα σχετικά µε τη συνέχιση της προσοµοίωσης είναι καταφατική. Αντίθετα, η εκχώρηση κάποιας 
τιµής (αλγεβρικής ή αλφαριθµητικής) διαφορετικής από τις ήδη προαναφερθείσες, στην περιοχή όπου ο 
χρήστης πληκτρολογεί την επιλογή του, θα λογίζεται από τον αναπτυχθέντα κώδικα ως αρνητική 
απάντηση, µε αποτέλεσµα να τερµατίζεται απρόοπτα η προσοµοίωση. Πάντως, µε δεδοµένο ότι σε κάθε 
επανάληψη θα αφαιρούνται στοιχεία από τους πίνακες που αντιστοιχούν και στις τρεις συνιστώσες x, y 
και z, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι ο νέος αριθµός σωµατιδίων θα ισούται µε το ένα τρίτο των στοιχείων 
του πίνακα mol.r (ή οποιουδήποτε άλλου αντιστοιχεί στη δοµή mol και αρχικά περιελάµβανε όλα τα 
άτοµα του όγκου προσοµοίωσης). 
Αναφορικά τώρα µε τις ταχύτητες των ατόµων που δεν έχουν αποµακρυνθεί από τον κρύσταλλο, 
αυτές θα υπολογιστούν µε βάση τις τιµές της κινητικής ενέργειας που έχουν διαµορφωθεί, και λύνοντας 
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την κλασσική εξίσωση της κινητικής ενέργειας 2
1
2
mΚ = υ  ως προς την ταχύτητα υ. Στην προσπάθειά 
µας να εξαγάγουµε τις νέες ταχύτητες των ατόµων υπό µορφή x, y και z συνιστωσών, καταστρώνουµε 
αρχικά έναν τανυστή, σε µονάδες κινητικής ενέργειας, που αποτελείται από όλα τα ξεχωριστά στοιχεία 
της µεταβλητής mol.rv, υψωµένα στο τετράγωνο και πολλαπλασιασµένα επί 0.5. Αυτά θα προστεθούν 
στον τανυστή της απορροφούµενης ενέργειας, και το άθροισµα θα αντικατασταθεί στη σχέση 2
1
2
mΚ = υ  
προκειµένου να εξαχθούν οι νέες ταχύτητες λόγω της ακτινοβόλησης. Χωρίς βλάβη της γενικότητας, από 
τη στιγµή που ένα άτοµο που χαρακτηρίζεται από αρχικά αρνητική ταχύτητα (ή έχει τουλάχιστον κάποια 
συνιστώσα της ταχύτητάς του αρνητική) δεν εµφανίζει αλλαγή στη φορά του παρά µόνο όταν συναντήσει 
µία ανακλώµενη συνοριακή συνθήκη του όγκου προσοµοίωσης, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι οι 
συνιστώσες που στο n-1 ήταν αρνητικές, θα είναι και στο n. Για αυτό το λόγο, από τον τανυστή mol.rv 
του προηγούµενου βήµατος, θα αποµονωθούν οι αρνητικές τιµές, και θα µαζευτούν στη µεταβλητή 
VelNeg, η οποία θα χρησιµοποιηθεί στο επόµενο βήµα προκειµένου εντέλει να καθοριστεί ποιες 
ταχύτητες θα είναι αρνητικές. 
Όσον αφορά τις νέες θερµοκρασίες των ατόµων, θα εφαρµοστεί η ακόλουθη σχέση µε γνωστές τις 
νέες κινητικές ενέργειες Κ, και θα επιλυθεί ως προς T: 
21 3
2 2 B
K m k T= υ =           (5.25) 
µε τις ποσότητες m και kB να έχουν αδιαστατοποιηθεί µε τον ίδιο τους τον εαυτό, άρα να λογίζονται ίσες 
µε 1. 
Στη συνέχεια, εφαρµόζεται για πρώτη φορά η µέθοδος βατραχοδρασκελισµών Verlet (Leapfrog 
Verlet) για την επαναληπτική επίλυση του αλγορίθµου Μοριακής Δυναµικής, µε τη βοήθεια της 
συνάρτησης LeapfrogStep, στην οποία ενσωµατώνεται η υπόψη µέθοδος. Προκειµένου να εφαρµοστεί η 
µέθοδος, βασική προϋπόθεση είναι ο επανακαθορισµός των ταχυτήτων των ατόµων λόγω της εφαρµογής 
της ακτινοβολίας Laser. Η νέα ταχύτητα που αποκτούν τα άτοµα του συστήµατος θα υπολογιστεί βάση 
της νέας κινητικής ενέργειας που αυτά αποκτούν. Με δεδοµένο ότι το χρονικό διάστηµα που µεσολαβεί 
από την έναρξη έως την ολοκλήρωση ενός χρονοβήµατος, µπορεί να θεωρηθεί αµελητέο (άλλωστε τα 10 
ps είναι µία χρονική διάρκεια που είναι πρακτικά αδύνατο να γίνει αντιληπτή από το γυµνό µάτι), 
µπορούµε να θεωρήσουµε ότι η δυναµική ενέργεια κάθε ατόµου παραµένει αµετάβλητη, ενώ η κινητική 
αυξάνεται κατά την ποσότητα της ενέργειας φωτονίων που απορροφάται από κάθε άτοµο ξεχωριστά.  
 Για τη συγκεκριµένη συνάρτηση, η µεταβλητή εξόδου είναι η δοµή (structure) που αφορά τα άτοµα 
(mol), ενώ οι µεταβλητές εισόδου είναι οι mol, dt και part, µε την τελευταία να αναπαριστά το ένα από τα 
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δύο τµήµατα της συνάρτησης, τα οποία εφαρµόζονται σε δύο διαφορετικές χρονικές στιγµές, στα πλαίσια 
της πλήρους εφαρµογής της µεθόδου. Ο λόγος για τον οποίο δεν εφαρµόζονται και τα δύο τµήµατα της 
συνάρτησης σαν ένα ενιαίο σύνολο (δηλαδή όχι ξεχωριστά το ένα από το άλλο), είναι το γεγονός ότι 
ανάµεσα σε αυτά απαιτείται ο υπολογισµός των δυνάµεων και των επιταχύνσεων, µέσω της κλήσης 
ξεχωριστής συνάρτησης, η οποία ονοµάζεται ComputeForces. 
Πιο συγκεκριµένα, στο πρώτο τµήµα της συνάρτησης LeapfrogStep, εκχωρούµε την τιµή 1 στη 
µεταβλητή part, ορίζοντας part = 1. Σε αυτό το τµήµα, χρησιµοποιούµε τις παλιές τιµές των 
επιταχύνσεων προκειµένου να υπολογίσουµε τις ταχύτητες. Μία εξίσωση που περιγράφει τα παραπάνω 
µε εύκολο αλλά και αποτελεσµατικό τρόπο είναι η ακόλουθη: 
( ) ( ) ( ) ( )
2 2 2 2
dt dt dt dtx t x t x t t t a t⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ = + ⇒υ + = υ +⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠
& & &      (5.26) 
Ταυτόχρονα µε την (5.11), το πρώτο τµήµα της συνάρτησης περιλαµβάνει και τον υπολογισµό των 
καινούργιων συντεταγµένων των ατόµων αφότου έχει παρέλθει ένα ολόκληρο χρονικό βήµα: 
( ) ( ) ( )
2 2
dt dtx t dt x t dt x t x t dt t⎛ ⎞ ⎛ ⎞+ = + ⋅ + = + ⋅υ +⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠
&      (5.27) 
Η εισαγωγή των δύο παραπάνω σχέσεων στον κώδικα MATLAB γίνεται υπό την ακόλουθη µορφή: 
. . 0.5.* .* .
. . .* .
mol rv mol rv deltaT mol ra
mol r mol r deltaT mol rv
= +
= +
        (5.28) 
 
Η εφαρµογή του δεύτερου τµήµατος (part == 2) της συνάρτησης LeapfrogStep αφορά τον 
υπολογισµό των νέων ταχυτήτων των σωµατιδίων, κατόπιν πρόσθεσης και του υπόλοιπου µισού 
χρονικού βήµατος στο οποίο γίνονται οι διεργασίες της µητρικής συνάρτησης SingleStep. Για την 
εφαρµογή αυτή απαιτούνται οι νέες δυνάµεις και επιταχύνσεις των σωµατιδίων, συναρτήσει των θέσεών 
τους στο επίπεδο. Προκειµένου αυτά τα µεγέθη να υπολογιστούν, θα πρέπει να κληθεί η συνάρτηση 
ComputeForces, µέσω της οποίας υπολογίζονται οι αλληλεπιδράσεις ανάµεσα στα άτοµα. Η δύναµη 
αλληλεπίδρασης µεταξύ ατόµων οποιουδήποτε υλικού µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια της εξής 
σχέσης, η οποία αποτελεί µια απλοποιηµένη µορφή εξισώσεων όπως η (4.72): 
( ) ( ) ( )( )22 ij c ij ca r r a r rij ijF r aD e e− − − −= −           (5.29) 
όπου rij είναι η απόσταση µεταξύ γειτονικών σωµατιδίων και οι παράµετροι D, a και rc λαµβάνουν τις 
ακόλουθες τιµές για αλληλεπίδραση µεταξύ ατόµων µολυβδαινίου (Mo), όπως αναφέρεται 
χαρακτηριστικά στη βιβλιογραφία [153][161]: 
• D = 0.8032 eV, 
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• a = 1.5079 Å -1, 
• r0 = 2.976 Å. 
Με τη βοήθεια των παραπάνω δεδοµένων, η (5.29) µπορεί να µετασχηµατιστεί στην (5.30) ως εξής: 
( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )( )2 3.1158 2.976 2.9762 2.42229056ij c ij c ij ija r r a r r r a rij ijF r aD e e e e− − − − − − − −= − = −     (5.30)  
µε τη δύναµη αλληλεπίδρασης να δίνεται σε eV/Angstrom για απόσταση µεταξύ ατόµων εκπεφρασµένη 
σε Å. Σε µορφή MATLAB, αυτή η εξίσωση θα εκφραστεί ως εξής: 
( )( ) ( )( )( )2.4223* exp 3.1158* 2.976 exp 1.5079* 2.976fcVal r r= − − − − −     (5.31) 
Για τον υπολογισµό των αλληλεπιδράσεων ανάµεσα στα άτοµα Mo, θα χρησιµοποιηθεί η µέθοδος 
όλων των ζευγών, στην οποία θα λαµβάνεται υπόψη η απόσταση αποκοπής rc. Πιο συγκεκριµένα, εάν τα 
άτοµα αυτά απέχουν περισσότερο από αυτή την απόσταση, οι δυνάµεις αλληλεπίδρασής τους, ως 
αµελητέες, θα λαµβάνονται µηδενικές. Αν, αντί για µηδενικές τιµές, ορίσουµε υπαρκτές πεπερασµένες 
τιµές σε αυτές τις µηδαµινές δυνάµεις, θα εισαγάγουµε αχρείαστη αυξηµένη πολυπλοκότητα στους 
υπολογισµούς µας, χωρίς να επιτύχουµε υπολογίσιµες διαφορές στα αποτελέσµατα. Για αυτό το λόγο, 
εισαγάγαµε στον κώδικα τη συνθήκη if (rr <= rCutoff), ώστε να υπολογιστούν οι δυνάµεις 
αλληλεπίδρασης για όσα ζεύγη ατόµων χαρακτηρίζονται από απόσταση µικρότερη ή ίση µε την 
απόσταση αποκοπής. Σε περίπτωση που η παραπάνω συνθήκη δεν ικανοποιείται, ουσιαστικά είναι σαν η 
κλήση της συνάρτησης ComputeForces εντός της µητρικής συνάρτησης SingleStep να παρακάµπτεται. 
Έπειτα από τον υπολογισµό των δυνάµεων, και ευρισκόµενοι πάντα εντός της προαναφερθείσας 
συνθήκης IF, ακολουθεί η εξαγωγή των επιταχύνσεων κάθε i-οστού ατόµου, χρησιµοποιώντας τη σχέση
i
i i i
FF ma a
m
= ⇒ =  που ουσιαστικά αναπαριστά το δεύτερο νόµο του Νεύτωνα. Για τον υπολογισµό των 
επιταχύνσεων των boundary ατόµων, αρκεί απλά η εξίσωσή τους µε τις παλιές επιταχύνσεις τους 
(raold.partboundary), οι οποίες είναι µηδενικές καθ’όλη τη διάρκεια της προσοµοίωσης, όπως έχει ήδη 
αναφερθεί. Αυτή η εξίσωση τοποθετείται εκτός της συνθήκης IF γιατί αφορά όλες τις πιθανές 
περιπτώσεις, χωρίς να λαµβάνεται υπόψη το ζήτηµα της απόστασης αποκοπής.  
Έπειτα από την κλήση της ComputeForces, µπορούµε πλέον να προχωρήσουµε στον υπολογισµό των 
νέων ταχυτήτων για τα άτοµα Mo εντός του συστήµατος, καλώντας το δεύτερο τµήµα της συνάρτησης 
LeapfrogStep. Αφότου έχει ήδη γίνει χρήση των καινούργιων συντεταγµένων που έχουν προκύψει από το 
πρώτο βήµα, προκειµένου να εξαχθούν οι νέες δυνάµεις και επιταχύνσεις, υπολογίζονται και οι ταχύτητες 
προσθέτοντας και το υπόλοιπο µισό χρονικό βήµα. Θα γίνει χρήση της ακόλουθης σχέσης: 
 
x t + dt( ) = x t + dt2
⎛
⎝⎜
⎞
⎠⎟
+ dt
2
x t + dt( )⇒υ t + dt( ) = υ t + dt2
⎛
⎝⎜
⎞
⎠⎟
+ dt
2
α t + dt( )    (5.32) 
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η οποία θα εισαχθεί στον κώδικα MATLAB υπό την ακόλουθη µορφή: 
 . . 0.5.* .* .mol rv mol rv dt mol ra= +         (5.33) 
εφόσον προφανώς οριστεί part == 2 για το τµήµα της συνάρτησης που θα κληθεί. 
Η εφαρµογή των δύο τµηµάτων της συνάρτησης LeapfrogStep, ταυτόχρονα µε την κλήση της 
ComputeForces, εξασφαλίζουν τον υπολογισµό των νέων δυνάµεων αλληλεπίδρασης και επιταχύνσεων 
σε κάθε χρονικό βήµα, µε βάση τις τιµές που προέκυψαν από προηγούµενες επαναλήψεις. Με αυτό τον 
τρόπο µπορούµε να έχουµε µία πλήρη και αξιόπιστη εικόνα των θέσεων των σωµατιδίων στον όγκο 
προσοµοίωσης, αλλά και της ταχύτητας του κέντρου µάζας (Center Mass Velocity, cmυ ) από βήµα σε 
βήµα, µε τα δύο αυτά µεγέθη να αποτυπώνονται πάνω στην κεντρική οθόνη του λογισµικού MATLAB 
καθώς εξελίσσεται ο κώδικας, και τις θέσεις των ατόµων να απεικονίζονται γραφικά σε µία ξεχωριστή 
οθόνη που περιλαµβάνει ένα διαξονικό σύστηµα συντεταγµένων. Η οθόνη αυτή θα σχηµατιστεί στα 
πλαίσια της διατύπωσης και κλήσης της συνάρτησης graphOut, όπως θα δούµε στη συνέχεια της 
ανάλυσής µας. Αυτό που µπορούµε να αναφέρουµε επί του παρόντος είναι το ότι η συνάρτηση graphOut 
αποσκοπεί στην αποτύπωση των ατόµων του δοκιµίου µε βάση τις συντεταγµένες που έχουν οριστεί για 
αυτά, και οι οποίες αλλάζουν έπειτα από κάθε χρονική επανάληψη του κώδικα. Με αυτό τον τρόπο, 
παρατηρείται η διαδικασία αφαίρεσης υλικού λόγω της δέσµης Laser που εφαρµόζεται πάνω στο δοκίµιο. 
 
Έπειτα από την πραγµατοποίηση όλων των απαραίτητων υπολογισµών για ένα συγκεκριµένο βήµα, 
και ενώ ακόµα δεν έχουµε εγκαταλείψει τη συνάρτηση SingleStep, καλούµε τη συνάρτηση EvalProps 
προκειµένου να υπολογίσουµε το άθροισµα των ταχυτήτων και των τετραγώνων τους (vSum και vvSum, 
αντίστοιχα), την τιµή της συνολικής ενέργειας, αυτή της κινητικής ενέργειας ενός συστήµατος, για το 
χρονικό βήµα που εξετάζεται, αλλά και αυτή της δυναµικής, µε τη σηµείωση ότι η ολική ενέργεια, κατά 
τα γνωστά από βασικές αρχές φυσικής, είναι ουσιαστικά το άθροισµα της κινητικής και της δυναµικής 
ενέργειας του συστήµατος. Αν uSum η συνολική δυναµική ενέργεια που προκύπτει από την εφαρµογή 
της συνάρτησης δυναµικού Morse (Morse Potential Function – MPF) για κάθε χρονική επανάληψη, τότε 
θα εφαρµοστούν οι ακόλουθες σχέσεις για τον υπολογισµό των ενεργειών που µας ενδιαφέρουν: 
. 0.5* / ;
. / ;
. . . ;
kinEnergy val vvSum nMol
potEnergy val uSum nMol
totEnergy val kinEnergy val potEnergy val
= ⎫
⎪= ⎬
⎪= + ⎭
        (5.34) 
Στα πλαίσια της EvalProps µπορούµε να υπολογίσουµε και τη µέση θερµοκρασία του συστήµατος ανά 
χρονική επανάληψη, επιλύοντας την (5.8) ως προς T: 
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• Σε αριθµητική µορφή (τύπων): 
2
12 1
T
N
υ=
⎛ ⎞−⎜ ⎟⎝ ⎠
       (5.35) 
• Σε µορφή MATLAB: ( ). / 2 / 1 1/Temperature val vvSum nMol= −     (5.36) 
(το ελληνικό ερωτηµατικό / semicolon εννοείται, καθώς δε θέλουµε το αποτέλεσµα να εµφανίζεται 
στην οθόνη του Command Window). 
 
Η κλήση της συνάρτησης SingleStep ολοκληρώνεται καλώντας τις ακόλουθες τρεις συναρτήσεις – 
υπορουτίνες, που απαιτούνται για να συντελεστεί µία πλήρης διαδικασία αναφορικά µε την περαίωση 
ενός χρονικού βήµατος κατεργασίας: 
• Η συνάρτηση AccumProps για icode = 1 (ή αλλιώς PropAccum) αθροίζει τις τιµές που υπολογίστηκαν 
από την τρέχουσα επανάληψη, ενώ όταν icode = 2 (καλώντας δηλαδή τη συνάρτηση PropAvg) 
υπολογίζουµε τις τελικές εκτιµώµενες µέσες τιµές, οι οποίες, σε κάθε χρονική επανάληψη, 
αντικαθιστούν τις προηγούµενες. 
• Η συνάρτηση PrintSummary χρησιµοποιεί τη συνάρτηση – υπορουτίνα PropEst, προκειµένου να 
εξαγάγει και να τυπώσει, στο Command Window αλλά και στα διαγράµµατα που εξάγει η MATLAB 
(Plots), τα αποτελέσµατα από όλα τα µεγέθη που θέλαµε να υπολογίσουµε, στη µορφή που µας 
ενδιαφέρει. Εµφανίζονται πέντε µορφές της PrintSummary στον κώδικα, µε τους αριθµούς 1 έως 5 στο 
τέλος αυτών (δηλαδή PrintSummary1 έως PrintSummary5). Η πρώτη από αυτές τις συναρτήσεις 
χρησιµοποιείται για την αποτύπωση, στο Command Window, των τιµών για την ταχύτητα του 
κέντρου µάζας, την ολική ενέργεια του συστήµατος, τη θερµοκρασία του συστήµατος και την 
απορροφούµενη ενέργεια από τα φωτόνια ανά επανάληψη. Οι τέσσερις τελευταίες χρησιµοποιούνται 
για την αποτύπωση των υπόψη µεγεθών σε ένα δισδιάστατο διάγραµµα (Plot). 
• Η συνάρτηση PropZero, που ουσιαστικά αντιπροσωπεύει την υποκλάση της AccumProps για icode = 
0, µηδενίζει τις µεταβλητές που αντιστοιχούν στα αποτελέσµατα του τρέχοντος χρονοβήµατος 
(αφότου αυτά έχουν εξαχθεί), προκειµένου να ξεκινήσει το επόµενο χρονικό βήµα, µαζί µε τους 
υπολογισµούς που το συνοδεύουν. 
Η επανάληψη της συνάρτησης SingleStep έχει προγραµµατιστεί, εντός του κώδικα, να λάβει χώρα 
1000 φορές, έως ότου δηλαδή σταµατήσει να εκπέµπεται ο ένας παλµός διάρκειας 10 ns. Για αυτό το 
λόγο, η προσοµοίωση θα λήξει είτε όταν έχουν παρέλθει αυτά τα βήµατα, είτε όταν έχουν αποµακρυνθεί 
όλα τα σωµατίδια που θέλουµε να αποδοµήσουµε. Επίσης, η εµφάνιση τυχόν µηνυµάτων «σφάλµατος» 
(error messages) συντελεί στη διακοπή της προσοµοίωσης. Μπορεί αυτή να είναι είτε επιθυµητή, καθώς 
έχει εξυπηρετήσει τους σκοπούς της εκάστοτε προσοµοίωσής µας, είτε ανεπιθύµητη, µε αποτέλεσµα να 
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µας οδηγήσει στην ανάγκη να κάνουµε επανέλεγχο ορισµένων στοιχείων του κώδικά µας, προκειµένου 
να µπορεί να τρέξει (run) οµαλά στη MATLAB, µέσω του Compiler που περιλαµβάνει. 
Τα επιθυµητά γραφικά αποτελέσµατα, όπως αυτά που σχετίζονται µε τη χρονική εξέλιξη της 
θερµοκρασίας αλλά και της αποµάκρυνσης σωµατιδίων, εξάγονται σε γραφική µορφή (Plot) µε τη 
βοήθεια της συνάρτησης graphOut, ενώ έχουµε ρυθµίσει να ανανεώνεται το διάγραµµα εκείνο που 
παριστάνει τη διάταξη των ατόµων στο χώρο, από βήµα σε βήµα, µε τη βοήθεια της εντολής refreshdata 
που διαθέτει το υπολογιστικό πακέτο MATLAB. Ο κώδικας παρουσιάζει ορισµένα περιθώρια βελτίωσης, 
µε σκοπό να δώσει τα αποτελέσµατα µε µεγαλύτερη πιστότητα και λεπτοµέρεια, αλλά για την παρούσα 
ανάλυσή µας κρίνεται άκρως ικανοποιητικός και πλήρης. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  6 
 
6.ΠΕΡΙΓΡΑΦΗ ΤΗΣ ΔΙΑΔΙΚΑΣΙΑΣ ΔΙΕΞΑΓΩΓΗΣ ΤΩΝ 
ΠΕΙΡΑΜΑΤΩΝ ΦΩΤΟΑΠΟΔΟΜΗΣΗΣ 
 
6.1. Εισαγωγικά στοιχεία – Γνωριµία µε την πειραµατική διάταξη 
 
Ένας από τους σκοπούς της παρούσας µελέτης µας, όπως αναφέραµε και στα πλαίσια προηγούµενων 
Κεφαλαίων, είναι η σύγκριση των ποσοτικών αποτελεσµάτων που προκύπτουν µέσω της ανάπτυξης του 
υπολογιστικού κώδικα MD στη MATLAB, αναφορικά πάντα µε το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης, µε 
αυτά που αντιστοιχούν στην πειραµατική αναπαράσταση του φαινοµένου χρησιµοποιώντας πραγµατικά 
υλικά-στόχους και τον απαραίτητο εξοπλισµό για τη διεξαγωγή των απαραίτητων διαδικασιών. Για το 
λόγο αυτό, η συνολική ανάλυσή µας περιελάµβανε και την εκπόνηση ενός πειράµατος µέσω του οποίου 
υπάρχει η δυνατότητα τόσο έλευσης σε εγγύτερη επαφή µε το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης όσο και 
κατανόησης των επιµέρους σταδίων που την απαρτίζουν. 
Το πείραµα για το οποίο γίνεται λόγος στο παρόν αλλά και στο επόµενο Κεφάλαιο διεξήχθη στις 
εγκαταστάσεις του Εθνικού Ιδρύµατος Ερευνών (ΕΙΕ) στην Αθήνα, και πιο συγκεκριµένα στο Εργαστήριο 
Τεχνικών και Εφαρµογών Laser, υπό την επίβλεψη των κ.κ. Μιχάλη Κοµπίτσα και Παναγιώτας Κοράλλη. 
Το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης και της αποβολής υλικού από έναν στόχο θα µελετηθεί µέσω της 
εφαρµογής της διαδικασίας εγχάραξης (scribing), µε την υπό πρόσπτωση δέσµη Laser να έχει µήκος 
κύµατος 355 nm και τους χρησιµοποιούµενους για τα πειράµατα στόχους να αποτελούνται από 
µολυβδαίνιο (Mo) και χαλκό (Cu). 
Η πειραµατική διάταξη για την εγχάραξη είναι σχετικά απλή και αποτελείται αποκλειστικά και µόνο 
από τα στοιχεία που είναι απαραίτητα για την πρόσπτωση του Laser στο στόχο και την αλληλεπίδραση 
µεταξύ αυτών των δύο συνιστωσών. Η βιβλιογραφία [Ε3] αναφέρει ότι θα µπορούσε το παραπάνω 
σύστηµα να αναπτυχθεί περαιτέρω προσθέτοντας συσκευές εστίασης και ανίχνευσης, οι οποίες θα 
επέτρεπαν στο Μηχανικό να έχει µία αξιόπιστη οπτική εικόνα για το µέγεθος του σχηµατιζόµενου 
πλάσµατος.  
Τα απαιτούµενα στοιχεία που απαρτίζουν τη διάταξη, καθώς επίσης και η σχετική τοποθέτησή τους, 
παρουσιάζονται στο παρακάτω Σχήµα 6.1. Όπως αυτό το Σχήµα δείχνει ξεκάθαρα, η διάταξη 
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περιλαµβάνει το Nd:YAG Laser, καθώς επίσης και µία σειρά οπτικών εξαρτηµάτων, όπως είναι δύο 
διαφράγµατα, ο διαχωριστής δέσµης, τα φίλτρα 355 nm και οι φακοί εστίασης. Με τη βοήθεια αυτών των 
εξαρτηµάτων, διαµορφώνεται η δέσµη Laser κατά τέτοιον τρόπο ώστε να επιφέρει στο στόχο και στη 
φωτοαποδόµηση το βέλτιστο αποτέλεσµα κατά την πρόσπτωσή της πάνω σε αυτόν.  Αναλυτικότερη 
περιγραφή κάθε στοιχείου της διάταξης παρουσιάζεται στο επόµενο Εδάφιο. 
 
 
Σχήµα 6.1. Σχηµατική αναπαράσταση της πειραµατικής διάταξης εγχάραξης (Scribing) που θα 
χρησιµοποιηθεί στα πλαίσια του πειράµατος φωτοαποδόµησης. 
 
6.2. Περιγραφή του Nd:YAG Laser 
 
Η διαδικασία της εγχάραξης λεπτών υµενίων έλαβε χώρα µε χρήση ενός Nd:YAG (Neodymium / 
Yttrium-Aluminum Garnet) Laser της εταιρείας Quantel. Πρόκειται για µία συσκευή Laser στερεάς 
κατάστασης, µε παλµική λειτουργία και διάρκεια παλµού 10 ns. Μέσα σε µία κρυσταλλική ράβδο 
υττρίου – αλουµινίου τύπου γρανίτη (YAG, χηµικός τύπος: 3 5 12Y Al O ), είναι ενσωµατωµένα τρισθενή 
κατιόντα νεοδυµίου, 3Nd + , τα οποία αποτελούν το ενεργό µέσο του ταλαντωτή. Η αναλογία του Nd προς 
το YAG, είναι, σε αυτή την περίπτωση, 1:100. 
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Η λειτουργία µιας τυπικής µορφής αυτού του Laser βασίζεται σε έναν ηλεκτρικό ταλαντωτή 
(electrical oscillator), όπου ένας κρύσταλλος διεγείρεται από ένα φως που παράγεται από ειδικές λυχνίες, 
γνωστές µε την ονοµασία flash lamps. Το Σχήµα 6.2. παρουσιάζει λεπτοµερώς το Laser, στο εσωτερικό 
του: 
 
Σχήµα 6.2. Αναπαράσταση του εσωτερικού ενός Nd:YAG Laser. Διακρίνονται τα ακόλουθα στοιχεία: 
(α) Οπίσθιος καθρέφτης ολικής ανάκλασης. (β) Ράβδος Laser, αποτελούµενη από ενεργό υλικό. (γ) 
Πρόσθιος καθρέφτης για την έξοδο της δέσµης. (δ) Λάµπες διέγερσης του ενεργού υλικού (Flash Lamps). 
 
Στη συνέχεια, τα φωτόνια που παράγονται ακολουθούν µία εξαναγκασµένη πορεία µέσα από το 
ενεργό µέσο του κρυστάλλου, κάτι που οδηγεί σε αναστροφή πληθυσµών. Μέχρι τη στιγµή που αυτή η 
αναστροφή θα µεγιστοποιηθεί, τίθεται σε λειτουργία ένας ηλεκτροπτικός διακόπτης, που περιλαµβάνει 
έναν πολωτή και έναν αναλυτή και είναι τοποθετηµένος στο αντηχείο της διάταξης. Τη στιγµή της 
µεγιστοποίησης της αναστροφής πληθυσµών, ένας ηλεκτρικός παλµός που παίζει το ρόλο διακόπτη (Q-
switch) αναστρέφει την πόλωση του αναλυτή, επιτρέποντας στο Nd:YAG Laser να δράσει και να 
παραγάγει έναν παλµό διάρκειας 10 ns µε ιδιαίτερα µεγάλη ένταση. 
Η θεµελιώδης ακτινοβολία Laser χαρακτηρίζεται από µήκος κύµατος 1064 nm. Αυτή η τιµή µπορεί να 
ελαττωθεί µέσω υποπολλαπλασιασµού, τον οποίο αναλαµβάνει µια σειρά από κρυστάλλους µε µη 
γραµµικές οπτικές ιδιότητες. Με αυτό τον τρόπο, το µήκος κύµατος µπορεί είτε να υποδιπλασιαστεί, 
λαµβάνοντας την τιµή 532 nm, είτε, όπως στην περίπτωση που εξετάζουµε επί του παρόντος, να 
υποτριπλασιαστεί, µέχρι τα 355 nm. Για να επιτευχθεί το επιθυµητό µήκος κύµατος της ακτινοβολίας, 
ρυθµίζεται χειροκίνητα η θέση των κατόπτρων µέσα στη συσκευή. Επιπλέον, η µεταβολή της γωνιακής 
θέσης των κρυστάλλων µπορεί να οδηγήσει στη µεταβολή της ενέργειας του Laser, εφόσον το µήκος 
κύµατος διατηρεί µια σταθερή τιµή. 
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6.3. Περιγραφή των οπτικών εξαρτηµάτων και της διέλευσης της δέσµης από αυτά 
 
Ο βασικός σκοπός που πρέπει να υλοποιηθεί ώστε η πρόσπτωση της δέσµης Laser στο στόχο να 
επιφέρει τα βέλτιστα αποτελέσµατα, είναι η διαµόρφωση του προφίλ της δέσµης, κατά τέτοιον τρόπο 
ώστε αυτό να γίνει οµοιόµορφο. Αρχικά κάτι τέτοιο δε συµβαίνει, µε την ανοµοιοµορφία που 
παρουσιάζεται να οφείλεται στην ύπαρξη σηµείων και περιοχών µε µεγαλύτερη ενέργεια από τα 
υπόλοιπα (hot spots). Η πρόσπτωση µιας δέσµης µε αυτά τα χαρακτηριστικά πάνω σε ένα υλικό 
δηµιουργεί κρατήρες σε αυτό, καθιστώντας τη φωτοαποδόµηση ανοµοιόµορφη, ακριβώς όπως συµβαίνει 
µε την ίδια τη δέσµη. 
Η πειραµατική διάταξη που εξετάζουµε επί του παρόντος περιλαµβάνει µία σειρά από διαφράγµατα, 
φακούς και φίλτρα, των οποίων ο σκοπός είναι η µορφοποίηση του προφίλ που εµφανίζεται στο Σχήµα 
6.3., κατά τέτοιον τρόπο ώστε να λάβει τελικά τη µορφή που απεικονίζεται στο Σχήµα 6.4.: [160] 
 
Σχήµα 6.3. Το προφίλ της δέσµης όταν αυτή εξέρχεται από το Nd:YAG Laser και πριν περάσει από τα 
εξαρτήµατα µορφοποίησης της δέσµης. 
 
 
Σχήµα 6.4. Το οµογενοποιηµένο προφίλ της δέσµης που παρουσιάστηκε στο Σχήµα 6.3., όπου η επιφάνεια 
του στόχου είναι πλήρως οµοιόµορφη και δεν εµφανίζονται κρατήρες. 
 
Η διάταξη του Σχήµατος 5.1. περιλαµβάνει δύο διαφράγµατα, έστω Δ1 και Δ2, ένα διαχωριστή δέσµης 
(beam splitter), ένα φίλτρο (filter) για το µήκος κύµατος των 355 nm και έναν κινητό φακό εστίασης της 
δέσµης. Αρχικά, η δέσµη διέρχεται από το διάφραγµα Δ1, ακολουθώντας την κατεύθυνση που 
παρουσιάζεται στα πλαίσια του Σχήµατος 6.5.. Το διάφραγµα αυτό χρησιµοποιείται για την αποκοπή των 
περιφερειακών περιοχών της δέσµης, οι οποίες παρουσιάζουν χαµηλότερη ενέργεια από τις κεντρικές. 
Με αυτό τον τρόπο αποµονώνονται οι περιοχές που χαρακτηρίζονται από µέγιστη ενέργεια. Επιπλέον, 
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διαµορφώνεται η διάµετρος της δέσµης µέχρι να λάβει την επιθυµητή κάθε φορά τιµή. Στις περισσότερες 
περιπτώσεις η διάµετρος επιθυµούµε να είναι 6 mm. 
 
Σχήµα 6.5. Αναπαράσταση του διαφράγµατος Δ1 της πειραµατικής διάταξης, καθώς και της κατεύθυνση της 
δέσµης Laser πριν διέλθει µέσα από αυτό. 
 
Αφού η δέσµη περάσει µέσα από το διάφραγµα Δ1, εισέρχεται στο διαχωριστή δέσµης (beam splitter). 
Η λειτουργία αυτού του εξαρτήµατος είναι η ανάκλαση και διάθλαση µέρους της δέσµης που εισέρχεται 
σε αυτό. Το τελικό αποτέλεσµα που επιτυγχάνεται είναι η αισθητή µείωση της ενέργειας της δέσµης έως 
τα επίπεδα που επιθυµούµε, χωρίς όµως να µεταβάλλεται η µορφή της ίδιας της δέσµης. Μία τέτοια 
λειτουργία είναι ζωτικής σηµασίας για το υπό διεξαγωγή πείραµα, καθώς η ανάγκη για επίτευξη 
σταθερής ενέργειας δέσµης µας οδηγεί στη διενέργεια της εγχάραξης κάτω από πολύ υψηλές τιµές 
ενέργειας Laser για τα δεδοµένα του scribing. Πιο συγκεκριµένα, στο παρόν πείραµα χρησιµοποιήσαµε 
µόνο το 10% της ενέργειας αυτής για να πραγµατοποιήσουµε την εγχάραξη. 
Το Σχήµα 6.6. παρουσιάζει τόσο το διαχωριστή δέσµης όσο και ένα απλό σχεδιάγραµµα περιγραφής 
της αρχής λειτουργίας του: 
        
        (α)        (β) 
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Σχήµα 6.6. (α) Σχηµατική αναπαράσταση του διαχωριστή δέσµης (Beam Splitter). (β) Επισκόπηση της 
αρχής λειτουργίας του. 
 
Το πάχος του διαχωριστή επιλέξαµε να είναι αρκετά µεγάλο, κάτι που θα µας βοηθήσει να 
χρησιµοποιήσουµε, στα πλαίσια της εγχάραξης, το τµήµα εκείνο που παρουσιάζει τη µικρότερη ενέργεια 
και το οποίο κατευθύνεται προς το στόχο (βλ. κόκκινο βέλος στο Σχήµα 6.6.). Τα τµήµατα που 
παρουσιάζουν µεγαλύτερες ενέργειες χρησιµοποιούνται για σκοπούς που δε σχετίζονται µε την 
εγχάραξη, όπως εναπόθεση λεπτών υµενίων µέσω παλµικής εναπόθεσης µε Laser (PLD). Το µεγάλο 
πλεονέκτηµα της ύπαρξης και λειτουργίας του διαχωριστή είναι η δυνατότητα επιτέλεσης διαφόρων 
λειτουργιών µε την ίδια διάταξη, χωρίς δηλαδή να δηµιουργείται η ανάγκη για αλλαγή αυτής. 
Στη συνέχεια, η δέσµη διέρχεται µέσα από ένα φίλτρο 355 nm, µε τη βοήθεια του οποίου 
αποκόπτουµε όλα τα µήκη κύµατος της ακτινοβολίας Laser που βρίσκονται κοντά στα 355 nm. Στη 
συνέχεια, αυτά τα µήκη κύµατος, τα οποία αποτελούν την καινούργια δέσµη, διέρχονται µέσα από ένα 
δεύτερο διάφραγµα Δ2, µέσω του οποίου η διάµετρος της δέσµης ελαττώνεται περαιτέρω, φτάνοντας στα 
2 mm περίπου. 
 
Σχήµα 6.7. Το διάφραγµα Δ2 και το φίλτρο 355 nm της πειραµατικής διάταξης. 
 
Το επόµενο βήµα που ακολουθείται από τη δέσµη είναι η διέλευσή της µέσα από το φακό εστίασης, ο 
οποίος έχει τοποθετηθεί πάνω σε µία κινητή βάση µε µικροµετρικό κοχλία. Με αυτό τον τρόπο, δίνεται η 
δυνατότητα κίνησης του φακού κάθετα προς τον άξονα στον οποίο είναι τοποθετηµένος ο στόχος. Κάθε 
φορά που το πάχος του στόχου ή η ενέργεια του Laser µεταβάλλεται, αλλάζει και η εστιακή απόσταση 
του φακού. Με την τοποθέτησή του στην κινητή βάση µε το µικροµετρικό κοχλία, επιτυγχάνουµε την 
επανατοποθέτησή του στην κατάλληλη θέση, ανάλογα µε την περίπτωση, µε την ακρίβεια που απαιτείται 
ώστε η διάταξη να δουλεύει αποδοτικά. 
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Σχήµα 6.8. Φακός εστίασης, µικροµετρικός κοχλίας κίνησης της βάσης στήριξης του φακού και 
µεταλλικό διάφραγµα. 
 
Πάνω στο φακό εστίασης τοποθετείται το µεταλλικό διάφραγµα, όπως φαίνεται και στο Σχήµα 6.8. 
παραπάνω. Ο σκοπός του διαφράγµατος είναι να αποτρέψει τυχόν ανακλάσεις από τη δέσµη Laser να 
εισέλθουν στο φακό, δηµιουργώντας ανεπιθύµητες ανοµοιοµορφίες κατά την εγχάραξη. 
Το υλικό-στόχος, πάνω στο οποίο τελικώς καταλήγει η δέσµη Laser, είναι τοποθετηµένο πάνω σε µία 
κινητή βάση, η οποία στηρίζει την κίνησή της στη σύνδεση αυτής µε έναν κινητήρα συνεχούς ρεύµατος 
(Direct Current, DC), ο οποίος εµφανίζεται στο παρακάτω Σχήµα 6.9.. Ο κινητήρας αυτός περιστρέφει 
έναν τροχό, ο οποίος είναι συνδεδεµένος µε έναν µικροµετρικό κοχλία που αναλαµβάνει την κίνηση της 
βάσης. Η σύνδεση µεταξύ τροχού και κοχλία γίνεται µέσω ενός ιµάντα. Ο διακόπτης που περιλαµβάνει ο 
κινητήρας αλλάζει την πολικότητα του ρεύµατος, κάτι που έχει ως επακόλουθο τη ρύθµιση της 
διεύθυνσης κίνησης τόσο του ιµάντα, όσο και του στόχου (προς τα αριστερά ή προς τα δεξιά). Ο 
κινητήρας περιλαµβάνει επίσης έναν περιστροφικό ρυθµιστή της ταχύτητας της βάσης, ο οποίος 
αυξοµειώνει την ταχύτητα µέσω της αντίστοιχης µεταβολής της τάσης του κινητήρα. 
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Σχήµα 6.8. Απεικόνιση του κινητήρα συνεχούς ρεύµατος (DC) που χρησιµοποιείται στο πείραµα. 
 
 
6.5. Περιγραφή των διεξαχθέντων πειραµάτων 
 
Εντός του Εργαστηρίου Laser του Ινστιτούτου Θεωρητικής και Φυσικής Χηµείας του Εθνικού 
Ιδρύµατος Ερευνών (ΕΙΕ), αφιερώσαµε µία ηµέρα στη µελέτη του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης υπό 
πραγµατικές συνθήκες, καθώς επίσης και στη διερεύνηση της επίδρασης που µπορεί να έχει αυτό το 
φαινόµενο πάνω σε ένα υλικό. Έχοντας στη διάθεσή µας το λεπτό υµένιο από µολυβδαίνιο (Mo) και το 
λεπτό έλασµα από αλουµίνιο (Al), για τα οποία έχει ήδη γίνει αναφορά στην παραπάνω Υποενότητα, 
καθώς επίσης και την πειραµατική διάταξη που έχουµε περιγράψει στα πλαίσια του τρέχοντος 
Κεφαλαίου, µπορούµε να επιτύχουµε αποτελεσµατικά την αφαίρεση κάποιας ποσότητας υλικού από το 
υµένιο, µέσω της πρόσπτωσης ενός συγκεκριµένου αριθµού παλµών Laser πάνω σε αυτό. Η κατεργασία 
που εφαρµόστηκε προκειµένου να µελετηθεί το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης είναι αυτή της 
εγχάραξης (scribing), στην οποία επιδιώξαµε τη δηµιουργία µικρών οπών σε βάθος κάποιων nm, 
χρησιµοποιώντας λεπτά υµένια (thin films) ως δοκίµια-στόχους στα οποία θα εφαρµοστεί η 
ακτινοβόληση. Ο τρόπος µε τον οποίο εκτυλίσσεται η φωτοαποδόµηση κατά την εγχάραξη των υµενίων 
χρήζει ιδιαίτερης προσοχής, καθώς και η ίδια η κατεργασία της εγχάραξης παίζει κυρίαρχο ρόλο στο 
πεδίο µελέτης των ηλιακών κυψελών και των φωτοβολταϊκών στοιχείων και διατάξεων, όπως αναφέρει 
χαρακτηριστικά η βιβλιογραφία [Ε3]. 
Ένα θετικό στοιχείο που αποδεικνύεται πολύ υποβοηθητικό στην υλοποίηση της διαδικασίας, την 
οποία ταυτόχρονα διευκολύνει, είναι το γεγονός ότι χρησιµοποιήσαµε λεπτά υµένια αντί για δοκίµια µε 
συγκρίσιµες τις τρεις διαστάσεις (τα λεγόµενα bulk υλικά). Στη δεύτερη περίπτωση, η επιτυχής 
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φωτοαποδόµησης και η επαρκής αφαίρεση υλικού απαιτούν πολύ υψηλές τιµές ενέργειας παλµού της 
δέσµης Laser, οι οποίες µπορούν να φτάσουν µέχρι και σε διψήφια νούµερα σε µονάδες mJ. Κάτι τέτοιο 
θα πρέπει να προσεχθεί σε ιδιαίτερα µεγάλο βαθµό λόγω του γεγονότος ότι η πειραµατική διάταξη που 
διατίθεται στο ΕΙΕ για την περίπτωσή µας, δεν είναι ικανή να παραγάγει παλµούς Laser µε ενέργεια 
µεγαλύτερη των 3 mJ. Η επίτευξη πολύ υψηλότερων τιµών απαιτεί την ενεργοποίηση και άλλων 
διατάξεων που περιλαµβάνει το Εργαστήριο, οι οποίες όµως δε χρησιµοποιούνται για τυπικούς 
πειραµατικούς σκοπούς, παρά µόνο για σαφώς πιο εξειδικευµένες εφαρµογές. Ακόµα και στην 
περίπτωση κατά την οποία θα µπορούσε να συντελεστεί στον επιθυµητό βαθµό η φωτοαποδόµηση 
περιοχών ενός bulk υλικού µε παλµούς 3 mJ, κάτι τέτοιο θα ήταν ιδιαίτερα χρονοβόρο και δε θα 
εξασφάλιζε την επιτυχία του φαινοµένου υπό οποιεσδήποτε συνθήκες. Ένα επιπλέον στοιχείο που αφορά 
τα λεπτά υµένια και µας οδηγεί στη χρησιµοποίησή τους έναντι των bulk υλικών, είναι το γεγονός ότι, 
λόγω του ότι η µία διάσταση ενός thin film (αυτή του πάχους) είναι σηµαντικά µικρότερη από τις 
υπόλοιπες δύο, υπάρχει η δυνατότητα φωτοαποδόµησης όλου του υλικού που περικλείεται µέσα στο spot 
πάνω στο οποίο προσπίπτει η δέσµη Laser, µε επενέργεια ενός µόνο παλµού, εφόσον έχει επιλεγεί µία 
κατάλληλη και επαρκώς υψηλή τιµή πυκνότητας ενέργειας (ή ροής ακτινοβολίας) Laser, F. Τέλος, είναι 
σηµαντικό να αναφερθεί ότι οι πολύ υψηλές τιµές ενέργειας Laser ενδέχεται να προκαλέσουν αφαίρεση 
υλικού από το δοκίµιο σε βαθµό µεγαλύτερο από αυτό που επιθυµούµε, καθώς επίσης και να 
σχηµατίσουν, σε µικροσκοπικό βέβαια βαθµό µέσα στο δοκίµιο, διατάξεων που οπτικά µοιάζουν µε 
«αυτιά». 
Αρχικά, το υλικό-στόχος τοποθετείται πάνω στην κινητή βάση. Στη συνέχεια, ενεργοποιείται το 
Nd:YAG Laser και εκπέµπεται η δέσµη µπλε φωτός µήκους κύµατος 355 nm, µε τη βοήθεια του φίλτρου 
για το συγκεκριµένο µήκος κύµατος. Ο λόγος για τον οποίο πραγµατοποιείται διέλευση του φωτός µέσα 
από το διάφραγµα Δ1 είναι η εξάλειψη της διαρροής ποσοτήτων φωτός εκτός της επιθυµητής 
κατεύθυνσης, ενώ αυτή η διαπίστωση υπαγορεύει επίσης τη χρήση και του δεύτερου διαφράγµατος (Δ2). 
Ο σκοπός που πρέπει να υλοποιηθεί είναι να µην υπάρχουν γενικά απώλειες ενέργειας, ούτε καν από 
ανακλάσεις, έτσι ώστε να γίνει πλήρως εκµεταλλεύσιµη η µέγιστη δυνατή ποσότητα φωτός. Σηµειώνεται 
ότι η διάµετρος της σχισµής του διαφράγµατος Δ2, µέσα από το οποίο διέρχεται η µονοχρωµατική 
δέσµη, είναι ίση µε 3 mm.  
Αφότου η επιθυµητή δέσµη έχει διέλθει από τα διαφράγµατα, γίνεται χρήση ενός χαρτιού για την 
ευθυγράµµισή της και την πλήρη ανάκλασή της, έτσι ώστε να µπορέσει εντέλει να προσπέσει πάνω στο 
στόχο χωρίς την παραµικρή απώλεια ενέργειας. Ταυτόχρονα, ο φακός εστίασης που περιλαµβάνει η 
υπόψη διάταξη µετακινείται στην επιθυµητή θέση (spot), πάνω στην οποία θα επενεργήσει ο κάθε 
παλµός Laser. Βέβαια, όσο εκπέµπεται η δέσµη, θα χρειαστεί να χρησιµοποιηθεί ακόµα ένα χαρτί το 
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οποίο θα καλύπτει την κινητή βάση και το στόχο (χωρίς όµως να βρίσκεται σε επαφή µε αυτά), για να 
µην έχουµε διαρκή πρόσπτωση παλµών που θα µπορούσε να προκαλέσει φθορά σε οποιοδήποτε από τα 
δύο προαναφερθέντα στοιχεία, ή να δηµιουργήσει άλλα προβλήµατα όσον αφορά τον επιθυµητό βαθµό 
φωτοαποδόµησης ή την εξαγωγή των τελικών αποτελεσµάτων και συµπερασµάτων. Όπως θα δούµε και 
στη συνέχεια, επιλέγεται να τοποθετηθεί ένα ακόµα χαρτί λίγο πάνω από τη βάση, το οποίο είτε θα 
απορροφά πλήρως το Laser είτε θα το ανακλά προς µία κατεύθυνση που δε θα παρεµβαίνει αρνητικά στη 
διαδικασία. Αυτό το χαρτί θα αφαιρείται προσωρινά όταν θέλουµε να προσπέσει ένας παλµός πάνω στο 
στόχο, ενώ στη συνέχεια θα επανατοποθετείται πάνω από αυτόν. Με αυτό τον τρόπο θα είναι εφικτή η 
παρατήρηση των αποτελεσµάτων που θα έχει το φαινόµενο αφότου επενεργήσει ο παλµός. Προφανώς 
δεν είναι δυνατή η παρακολούθηση της χρονικής εξέλιξης του φαινοµένου, επειδή λαµβάνει χώρα σε 
χρονική κλίµακα nanoseconds (10-9 s), µε το χρονικό διάστηµα αυτό να µη γίνεται αντιληπτό από τον 
άνθρωπο, ο οποίος γενικά αντιλαµβάνεται χρονικές διαφορές κατά τουλάχιστον έξι (6) τάξεις µεγέθους 
µεγαλύτερες, δηλαδή στο επίπεδο των ms. 
Καταρχήν, όπως έχει ήδη αναφερθεί παραπάνω, επιλέγουµε τα 3 mJ ως την αρχική τιµή της ενέργειας 
του Laser που θα προσπέσει πάνω στο στόχο. Έπειτα, ρυθµίζουµε τη συχνότητα του κινητήρα / ρυθµιστή 
συχνότητας της διάταξης του Nd:YAG Laser στα 2 Hz, από 10 Hz που είναι η καθορισµένη ρύθµιση. Με 
τη µεταβολή της συχνότητας στα 2 Hz εξασφαλίζουµε ότι θα παράγονται 2 παλµοί ανά δευτερόλεπτο 
από τη συγκεκριµένη διάταξη. Με αυτό τον τρόπο αποκτάµε καλύτερο έλεγχο της διαδικασίας καθώς 
υπάρχει περισσότερος διαθέσιµος χρόνος προκειµένου να µετακινήσουµε το χαρτί που καλύπτει το 
στόχο, ώστε να προσπέσει πάνω του ακριβώς ένας παλµός. 
Κατά τη διάρκεια του πειράµατος, επελέγησαν συνολικά έξι (6) διαφορετικά σηµεία πάνω σε κάθε ένα 
από τα υλικά (Mo και Al) στα οποία εφαρµόστηκε ο παλµός. Πιο συγκεκριµένα, τα πειράµατα 
διεξήχθησαν χρησιµοποιώντας τρεις διαφορετικές τιµές της πυκνότητας ενέργειας του παλµού Laser, από 
αυτές που µπορεί να υποστηρίξει η διατιθέµενη διάταξη του Εργαστηρίου: 3 mJ, 2 mJ και 1 mJ. Για κάθε 
µία από τις τρεις ενέργειες εφαρµόσαµε έναν παλµό σε δύο διαφορετικές θέσεις (spots) κάθε δοκιµίου – 
έτσι προέκυψαν τα έξι σηµεία που επελέγησαν για την πραγµατοποίηση του πειράµατος. 
 
6.6. Περιγραφή της διαδικασίας παρατήρησης των φωτοαποδοµηθέντων δοκιµίων 
 
Έπειτα από την πραγµατοποίηση της φωτοαποδόµησης των δοκιµίων Mo και Al και το κλείσιµο της 
πειραµατικής διάταξης, τα δύο δοκίµια οδηγήθηκαν στο µικροσκόπιο Raman του Ινστιτούτου 
Θεωρητικής και Φυσικής Χηµείας του ΕΙΕ, προκειµένου να µελετηθούν τα αποτελέσµατα της 
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φωτοαποδόµησης. Το µοντέλο του µικροσκοπίου που χρησιµοποιήθηκε είναι το RENISHAW inVia 
Raman Microscope, το οποίο απεικονίζεται παρακάτω, στο Σχήµα 6.9..  
 
Σχήµα 6.9. Το µικροσκόπιο Raman µοντέλου RENISHAW inVia. 
Όπως φαίνεται από το παραπάνω Σχήµα, το µικροσκόπιο λειτουργεί µε τη βοήθεια µιας τυπικής 
διάταξης Η/Υ που περιλαµβάνει πληκτρολόγιο και ποντίκι. Στον υπολογιστή αυτό έχει εγκατασταθεί το 
λογισµικό WiRE 3.0., το οποίο χρησιµοποιείται για την οπτική αναπαράσταση των δοκιµίων, την εστίασή 
τους στο σηµείο που επιθυµούµε αλλά και την εξαγωγή των αποτελεσµάτων σε αρχεία εικόνας 
Όσον αφορά την αναπαράσταση των αποτελεσµάτων της φωτοαποδόµησης πάνω στα δοκίµια, η 
συγκεκριµένη διάταξη επιλέχθηκε όχι λόγω της τεχνικής φασµατοσκοπίας Raman που εφαρµόζει, αλλά 
λόγω της αριθµητικής κλίµακας που περιλαµβάνει και επιτρέπει την εστίαση σε οποιαδήποτε περιοχή του 
δοκιµίου µε την επιθυµητή ακρίβεια. Η κλίµακα αποτυπώνεται επίσης και στην οθόνη του 
προγράµµατος, ενώ εµφανίζεται και στα εξαγόµενα αρχεία εικόνας που απαιτούνται για την ανάλυση των 
πειραµατικών αποτελεσµάτων. 
Τέλος, αξίζει να αναφέρουµε ότι η χρήση ενός προφιλοµέτρου ήταν απαραίτητη για τη µέτρηση και 
διερεύνηση του βάθους φωτοαποδόµησης που προέκυψε ως αποτέλεσµα της εφαρµογής των παλµών 
πάνω σε κάθε ένα από τα spots που ακτινοβολήθηκαν, τόσο στο υµένιο από µολυβδαίνιο (Mo) όσο και σε 
αυτό από αλουµίνιο (Al). Βεβαίως, όπως θα παρατηρήσουµε στη συνέχεια, στην περίπτωση του Al µία 
τέτοια µέτρηση κρίνεται περιττή, καθώς δε συντελείται φωτοαποδόµηση, παρά µόνο «κάψιµο» της 
ακτινοβολούµενης επιφάνειας.  
Μία τυπική διάταξη προφιλόµετρου εµφανίζεται στο Σχήµα 6.10.[α]. Επίσης, στα Σχήµατα 6.10.[β] 
και [γ] εµφανίζεται, σε σφαιρικό και διαγραµµατικό επίπεδο αντίστοιχα, το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ 
της εταιρείας KLA-Tencor, η οποία εδρεύει στην Καλιφόρνια των ΗΠΑ. Το συγκεκριµένο προφιλόµετρο 
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χρησιµοποιήθηκε κατά τη διάρκεια των πειραµάτων µας στο Εθνικό Ίδρυµα Ερευνών (ΕΙΕ), καταρχήν 
για να µετρηθεί η τραχύτητα επιφάνειας σε κάθε ένα από τα ακτινοβοληθέντα δοκίµια, αλλά κυρίως για 
να µετρηθεί και να προσδιοριστεί το µέγεθος του βάθους φωτοαποδόµησης (ablation depth), που είναι το 
βάθος, εντός του κυρίως υλικού-στόχου, που αποκτά ο κρατήρας έπειτα από την αφαίρεση υλικού λόγω 
της αλληλεπίδρασης Laser και ύλης. Το Alpha-Step IQ εστιάζει στις επιφάνειες των δοκιµίων που έχουν 
ακτινοβοληθεί, γι’αυτό το λόγο και ο χαρακτηρισµός αυτού είναι Surface Profiler, δηλαδή προφιλόµετρο 
επιφάνειας. 
   
           (α)            (β) 
 
    
     (γ)              (δ) 
 
Σχήµα 6.10. [α] Τυπική διάταξη προφιλοµέτρου, για τη µέτρηση του βάθους φωτοαποδόµησης στα 
ακτινοβοληµένα λεπτά υµένια. [β] Το προφιλόµετρο επιφάνειας Alpha-Step IQ της εταιρείας KLA-Tencor. 
[γ] Η διαγραµµατική αναπαράσταση του Alpha-Step IQ, µε έµφαση στις λειτουργικές συνιστώσες του. [δ] 
Εγγύτερη εστίαση στην περιοχή διεξαγωγής των µετρήσεων. 
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Η επίσηµη ιστοσελίδα της εταιρείας KLA-Tencor, και πιο συγκεκριµένα ο σύνδεσµος [http://www.kla-
tencor.com/surface-profiling/alpha-step-iq.html], σε συνδυασµό µε τη βιβλιογραφία [177], παρέχουν 
ορισµένες χρήσιµες πληροφορίες για το προφιλόµετρο που πρόκειται να χρησιµοποιηθεί. Συγκεκριµένα, 
το Alpha-Step IQ είναι ένα προφιλόµετρο επιφάνειας υψηλής ευαισθησίας, το οποίο, χάρη στη 
συνδυασµένη λειτουργία του µε χρήση ηλεκτρονικού υπολογιστή, είναι σε θέση να µετρήσει την 
τραχύτητα, τις κυµατώσεις και το βηµατικό ύψος, για διάφορες εφαρµογές. Ο υπολογιστής µε τον οποίο 
είναι συνδεδεµένο το προφιλόµετρο, και ο οποίος είναι συµβατός µε το λειτουργικό σύστηµα Windows 
XP, µπορεί να προσφέρει υψηλή αποδοτικότητα στον έλεγχο µετρήσεων, την αποθήκευση και ανάλυση 
δεδοµένων, αλλά και τον αποµακρυσµένο έλεγχο συσκευών µέσω δικτύων. 
Τα βασικά χαρακτηριστικά του συγκεκριµένου προφιλόµετρου είναι η υψηλή ακρίβεια στις µετρήσεις, 
η πολλαπλή λειτουργικότητά του και τα οικονοµικά χαρακτηριστικά του, κάνοντας το συγκεκριµένο 
προφιλόµετρο να έχει µία πολύ καλή σχέση κόστους-απόδοσης για χρήση σε εργαστηριακές και 
βιοµηχανικές εφαρµογές. Το γεγονός ότι µπορεί να επιτύχει ανάλυση χαµηλότερη του ενός Angstrom 
(Å), σε συνδυασµό µε την υψηλή επαναληψιµότητά του, µπορεί να κάνει το συγκεκριµένο προφιλόµετρο 
πολύ αποτελεσµατικό στις προσπάθειες ανάλυσης και παρατήρησης διεργασιών απεικόνισης του προφίλ 
επιφανειών. Ορισµένες επιπλέον σηµαντικές και ξεχωριστές δυνατότητες που έχει είναι: ο ακριβής 
καθορισµός και η εµπεριστατωµένη ανάλυση ακόµα και των πιο µικρών ή στενών κορυφών στο προφίλ 
της επιφάνειας, η εύρεση της τραχύτητας ακόµα και σε µικροσκοπικό επίπεδο, ο προσδιορισµός πιθανών 
σφαλµάτων µορφής σε λεπτές επιφανειακές επικαλύψεις, η δυνατότητα παρατήρησης διαφόρων 
τοπογραφικών παραλλαγών µέσω του καθορισµού της επιθυµητής κατακόρυφης κλίµακας, καθώς επίσης 
και η ενεργοποίηση ταχύτερης ανάλυσης του προφίλ επιφανειών, µέσω σειρών από οδηγίες ανάλυσης 
που έχουν αποθηκευτεί στο λογισµικό από το οποίο συνοδεύεται η διάταξη. 
Ορισµένα πιο λεπτοµερή στοιχεία που παρατίθενται στη βιβλιογραφία [177] παρατίθενται εδώ, και 
αφορούν τα χαρακτηριστικά και τις προδιαγραφές του συγκεκριµένου προφιλόµετρου: 
• Μέτρηση κατακόρυφων εσοχών ή προεξοχών πάνω στην επιφάνεια, σε έκταση µεταξύ 100Å και 0.4 
mm, µε κατακόρυφη ανάλυση 0.012Å και 0.24Å αντίστοιχα. 
• Μέτρηση της µικρο-τραχύτητας (micro-roughness) µε ανάλυση που µπορεί να φτάσει και το 1Å. 
• Η οριζόντια ανάλυση περιορίζεται µόνο από την ακτίνα της ακίδας του προφιλόµετρου, και όχι από 
τον αριθµό των σηµείων δεδοµένων. Όµως, θα πρέπει η διαδοχική απόσταση µεταξύ των δύο να µην 
είναι µικρότερη του 0.01 µm. 
• Μέτρηση πολλών παραµέτρων τραχύτητας και κυµατισµού, µε τα δύο µεγέθη να µπορούν να 
διαχωριστούν το ένα από το άλλο χρησιµοποιώντας φίλτρα αποκοπής (cutoff filters), επιλεγόµενα από 
το χρήστη. 
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• Ικανότητα συγκέντρωσης και επιπεδοποίησης δεδοµένων, επιτρέποντας ορθές µετρήσεις σε επικλινείς 
επιφάνειες. 
• Ικανότητα επανάληψης µιας σάρωσης έως και δέκα φορές, µε ταυτόχρονη δυνατότητα υπολογισµού 
του µέσου όρου. Κάτι τέτοιο µπορεί να ελαχιστοποιήσει τις επιδράσεις του περιβαλλοντικού θορύβου 
στις µετρήσεις. 
• Ικανότητα υποστήριξης δοκιµίων µέγιστου πλάτους 150 mm και µέγιστου πάχους 21 mm. 
 
Παρατηρούµε τώρα τα Σχήµατα 6.10.[γ] και [δ]. Έχουν ληφθεί από το επίσηµο εγχειρίδιο (Manual) 
λειτουργίας και χρήσης του Alpha-Step IQ [177] και δίνουν έµφαση στη δοµή αλλά και τη λειτουργία 
του προφιλόµετρου, όταν αυτό δέχεται ένα δοκίµιο για µελέτη της επιφάνειάς του. Αρχίζοντας από το 
Σχήµα [γ] παρατηρούµε τη σύνδεση της κυρίως περιοχής µετρήσεων µε τον Η/Υ, µε το Σχήµα να δείχνει 
το πληκτρολόγιο από το οποίο γίνεται εισαγωγή δεδοµένων και άλλων σηµαντικών παραµέτρων, αλλά 
και την οθόνη στην οποία αποτυπώνονται τα επιθυµητά αποτελέσµατα. Η περιοχή µετρήσεων 
προστατεύεται από εξωγενείς παράγοντες (π.χ. αέριο περιβάλλοντος, αιωρούµενα σωµατίδια, µεταβολές 
σε πίεση και θερµοκρασία) τόσο µε τη βοήθεια ενός ειδικού καλύµµατος (hood), αλλά και µίας θύρας 
που, όταν ανοιχθεί, µπορεί να υποδεχτεί το προς έλεγχο δοκίµιο. Αυτό είναι τοποθετηµένο πάνω σε ένα 
περιστροφικό τραπέζι, το οποίο στηρίζεται σε µία πλατφόρµα µέτρησης (βλ. Σχήµα 6.10.[δ])). Το Σχήµα 
[γ] παρουσιάζει δύο µοχλούς (knobs) που διευκολύνουν την κίνηση του δοκιµίου κατά τους άξονες x και 
z αντίστοιχα, ενώ ένας άλλος µοχλός, ο οποίος εµφανίζεται στο Σχήµα [δ], δίνει τη δυνατότητα εστίασης 
(Zoom) σε µικρότερη ή µεγαλύτερη κλίµακα διαστάσεων, τη στιγµή που ο διπλανός µοχλός 
χρησιµοποιείται για την επιπεδοποίηση του δοκιµίου, εάν και εφόσον χρειαστεί. Ο σαρωτής / ανιχνευτής 
του προφιλόµετρου, που είναι ένα πολύ σηµαντικό στοιχείο του από τη στιγµή εξασφαλίζει την 
αξιόπιστη αλλά και πλήρη απεικόνιση του επιθυµητού προφίλ της επιφάνειας, είναι κλεισµένος µέσα σε 
ένα κάλυµµα σχήµατος ορθογωνίου παραλληλεπιπέδου, προκειµένου να µπορεί να λειτουργήσει 
απρόσκοπτα. Ο σαρωτής περιλαµβάνει µία ακίδα (stylus) , η οποία 
έρχεται σε επαφή µε το δοκίµιο προκειµένου για την ανίχνευση των επιφανειακών στοιχείων του. Ο 
κανονισµός λειτουργίας του προφιλόµετρου αναφέρει ότι πιθανές προεξοχές κατακόρυφου ύψους 
µεγαλύτερου των 880 µm (µία τιµή που µπορεί να διαφέρει ανάλογα µε τον τύπο της ακίδας) ενδέχεται 
να καταστρέψουν την ακίδα. Κάτι τέτοιο µπορεί να συµβεί ακόµα και για αντικείµενα που έχουν µεν 
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µικρότερες προεξοχές αλλά ταυτόχρονα χαρακτηρίζονται από απότοµες γωνίες ή ακανόνιστους 
σχηµατισµούς που θα µπορούσαν να έρθουν σε προστριβή µε την άκρη της ακίδας.  
 
Είναι πάντως σηµαντικό να αναφερθεί εδώ ότι, αντί για το προφιλόµετρο, θα µπορούσε να γίνει χρήση 
της τεχνικής µικροσκοπίας ατοµικής δύναµης (Atomic Force Microscopy – AFM) και του κατάλληλου 
µικροσκοπίου για αυτή, προκειµένου να γίνει εφικτή η παρατήρηση του δοκιµίου σε µικρο- και νανο-
κλίµακα, εκµεταλλευόµενοι τη δύναµη αλληλεπίδρασης που αναπτύσσεται µεταξύ της ακίδας του AFM 
και του υπό παρατήρηση δείγµατος.  Από τη στιγµή που η παρούσα ανάλυσή µας δε θα περιλάβει τελικά 
τη χρήση του AFM, η εµβάθυνση στη δοµή και λειτουργία του εκτείνεται πέρα από τα όρια της µελέτης. 
Είναι όµως σηµαντικό να αναφερθεί εδώ ότι η βιβλιογραφία αναφέρει αρκετές περιπτώσεις 
προσοµοιώσεων Μοριακής Δυναµικής στις οποίες εµπλέκεται, µέσω άµεσης χρήσης του, το AFM. Αυτές 
οι περιπτώσεις σχετίζονται κατά βάση µε την κατεργασία τεµαχίων από διάφορα κοπτικά εργαλεία. Δύο 
χαρακτηριστικά παραδείγµατα εµφανίζονται παρακάτω: 
• Στην πηγή [163], γίνεται αναφορά στον προσδιορισµό του µηχανισµού που είναι κατά βάση 
υπεύθυνος για τη φθορά κοπτικού εργαλείου από διαµάντι, ενόσω αυτό επιδρά πάνω σε επιφάνεια 
στην οποία εφαρµόζεται κοπή σε νανοκλίµακα. Η αντίστοιχη µελέτη έγινε από τους Cheng et al., οι 
οποίοι χρησιµοποιούν το µικροσκόπιο AFM για να παρατηρήσουν το πώς κατανέµεται η φθορά του 
κοπτικού εργαλείου σε κάθε σηµείο της επιφάνειάς του. Σε συνδυασµό µε την εφαρµογή MD, 
καταλήγουν εντέλει στο συµπέρασµα ότι η θερµοχηµική φθορά παίζει κυρίαρχο ρόλο στη φθορά του 
εργαλείου. Το Σχήµα 6.11. δείχνει τα οπτικά αποτελέσµατα που προέκυψαν από την εστίαση πάνω 
στην επιφάνεια του κοπτικού εργαλείου, µε τη βοήθεια του AFM. 
 
 
 
 
          (α)      (β) 
 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  269	  
	  
Σχήµα 6.11. Απεικόνιση της µορφολογίας ενός κοπτικού εργαλείου από διαµάντι σε µικροσκόπιο AFM, 
πριν και µετά την κατεργασία του τεµαχίου από το εργαλείο αυτό, καθώς επίσης και της φθοράς που 
αυτό υφίσταται λόγω της επαφής του µε το τεµάχιο. [α]: Πριν την κατεργασία, [β] Μετά από αυτή. 
Σηµείωση: Οι όροι «Concavity» και «Wear Flat» αναφέρονται αντίστοιχα στη δηµιουργηθείσα 
κοιλότητα και το επίπεδο φθοράς επί του εργαλείου. 
 
• Η πηγή [164] ασχολείται µε τη χρήση της µικροσκοπίας AFM ως νανο-λιθογραφική τεχνική, µε τη 
βοήθεια της οποίας µελετώνται τα αποτελέσµατα από την απευθείας κατεργασία επιφανειών υλικών, 
αλλά και την παραγωγή νανο-εξαρτηµάτων για συστήµατα MEMS (µικρο-ηλεκτρο-µηχανικών 
συστηµάτων), µε το αντίστοιχο µοντέλο που χρησιµοποιείται για την προσοµοίωση να εµφανίζεται 
στο παρακάτω Σχήµα 6.12.. 
 
Σχήµα 6.12. Μοντέλο Μοριακής Δυναµικής για τη νανο-λιθογραφία που βασίζεται σε AFM. 
 
Αξίζει όµως, για να είµαστε πλήρεις στην ανάλυσή µας, να αναφέρουµε το λόγο για τον οποίο δεν 
προτιµήθηκε το AFM έναντι του προφιλόµετρου. Σκοπός µας, κατά την αξιολόγηση των πειραµατικών 
αποτελεσµάτων έπειτα από την περαίωση της διαδικασίας, ήταν η µελέτη της τραχύτητας της επιφάνειας 
αλλά και του βάθους φωτοαποδόµησης µετά από την επενέργεια ενός παλµού Laser πάνω σε κάθε µικρό 
τµήµα (Spot) του υµενίου. Προκειµένου να έχουµε µία πλήρη και αξιόπιστη εικόνα για το προφίλ της 
επιφάνειας, κυρίως κατά το µήκος της, θα πρέπει να χρησιµοποιήσουµε µία συσκευή που θα µπορέσει να 
εστιάσει πάνω σε όλο το µήκος του καναλιού που θα εξεταστεί, χωρίς να χάνονται απαραίτητα τµήµατα 
πληροφοριών που ενδεχοµένως να δυσχεράνουν την εξαγωγή των επιθυµητών συµπερασµάτων. Το 
µήκος του υπό εξέταση καναλιού είναι πολύ µεγαλύτερο από την ανάλυση (Resolution) ενός τυπικού 
µικροσκοπίου AFM, µε αποτέλεσµα να µην µπορεί ολόκληρη η επιφάνεια να παρατηρηθεί και, ως εκ 
τούτου, να µη συνιστάται η επιλογή του AFM για την εξυπηρέτηση των επιθυµητών σκοπών.  
 
 
 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  270	  
	  
6.7. Οπτικά αποτελέσµατα από το ακτινοβοληθέν δοκίµιο από µολυβδαίνιο (Μο) 
 
Σκοπός της παρούσας Υποενότητας είναι η παρατήρηση, σε µορφή δισδιάστατων εικόνων, βασικών 
στοιχείων για τη δοµή και τη µορφολογία των χωρίων του δοκιµίου από µολυβδαίνιο (Mo) που υπεβλήθη 
σε ακτινοβόληση µε Laser, µε τη βοήθεια της πειραµατικής διάταξης του Nd:YAG Laser, όπως αυτές οι 
εικόνες ελήφθησαν µε το µικροσκόπιο Raman που διαθέτει το ΕΙΕ. Η ακτινοβόληση αυτή έγινε στα 
πλαίσια της πραγµατοποίησης της κατεργασίας εγχάραξης (scribing) των δοκιµίων, αποσκοπώντας στην 
αφαίρεση υλικού από την εκάστοτε επιφάνεια. 
Ο βαθµός µεγέθυνσης που εφαρµόστηκε στο µικροσκόπιο αυτό είναι τέτοιος ώστε να έχει ο χρήστης 
µία άµεση, κοντινή αλλά ταυτόχρονα και πλήρη εικόνα της περιοχής που έχει υποστεί φωτοαποδόµηση, 
καθώς επίσης και των χωρίων που βρίσκονται γύρω της και επηρεάζονται µορφολογικά από αυτή, 
παίζοντας ουσιαστικά το ρόλο θερµικά επηρεασµένων ζωνών (Heat-Affected Zones, HAZ). Πιο 
συγκεκριµένα, θα πρέπει η κάθε εικόνα που λαµβάνεται από το µικροσκόπιο να µπορεί να ενσωµατώνει 
ολόκληρη την περιοχή που έχει αποδοµηθεί, και σε ικανή µεγέθυνση ώστε η υπόψη περιοχή που 
απεικονίζεται στο τελικό αρχείο, το οποίο επιλέγουµε να αποθηκεύσουµε σε µία οποιαδήποτε µορφή 
εικόνας αναγνώσιµης από Η/Υ (π.χ. BMP ή JPG), να είναι εύκολα παρατηρήσιµη µε γυµνό µάτι. 
Στο σύνολό τους, ελήφθησαν συνολικά 12 απεικονίσεις από το µικροσκόπιο, δηλαδή δύο 
φωτογραφίες για κάθε µία από τις τρεις εφαρµοζόµενες τιµές ενέργειας Laser 1mJ, 2mJ και 3mJ, και 
κάθε µία από τις δύο εναλλακτικά χρησιµοποιούµενες τιµές µεγέθους διαφράγµατος 1.5 µm και 3 µm, µε 
τη δεύτερη από τις δύο περιπτώσεις να πραγµατοποιείται πρώτη κατά τη διάρκεια διεξαγωγής των 
πειραµάτων, πριν στη συνέχεια επιλέξουµε να ελαττώσουµε το διάφραγµα από τα 3 µm στο 1.5.. Από τις 
δύο φωτογραφίες που ελήφθησαν για κάθε ξεχωριστή τιµή ενέργειας και µεγέθους διαφράγµατος, η µία 
απεικονίζει και τα δύο spots που ακτινοβολήθηκαν κατά περίπτωση, και τα οποία ελήφθησαν πάνω σε 
τυχαίες και αρχικά µη-ακτινοβοληµένες περιοχές του υµενίου. Από τη στιγµή που η µορφολογία του 
υµενίου είναι εν γένει οµογενής και τα χαρακτηριστικά του παλµού Laser που εφαρµόζεται είναι τα ίδια 
κατά περίπτωση, αναµένεται ότι η µορφή που θα έχουν τα δύο spots κάθε ζεύγους θα είναι η ίδια, ή στη 
χειρότερη περίπτωση, παραπλήσια. Για αυτό το λόγο, προκειµένου να έχουµε µία καλύτερη εικόνα των 
συνεπειών που επιφέρει η εφαρµογή ενός παλµού Laser πάνω στο υµένιο, κρίνεται απαραίτητη η 
εγγύτερη εστίαση µόνο σε ένα από τα δύο spots κάθε ζεύγους. 
Αξίζει εδώ να σηµειωθεί ότι η χρησιµοποιούµενη πειραµατική διάταξη δεν υποστηρίζει την ανάπτυξη 
εντάσεων ακτινοβολίας µεγαλύτερης των 3 mJ, καθώς έχει κατασκευαστεί για την εξυπηρέτηση 
εργαστηριακών σκοπών. Για επαγγελµατικές εφαρµογές, υπάρχει η δυνατότητα ενεργοποίησης επιπλέον 
διατάξεων που βρίσκονται στο Εργαστήριο του ΕΙΕ, δίνοντας τη δυνατότητα ακτινοβόλησης δοκιµίων µε 
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τιµές ενέργειας ανώτερες των 3 mJ, αλλά κάτι τέτοιο αποτελεί µία ιδιαίτερα χρονοβόρα διαδικασία και 
καταναλώνει µεγάλες ποσότητες ρεύµατος και ενέργειας, επηρεάζοντας ενδεχοµένως αρνητικά τη 
λειτουργία όλων των πειραµατικών συσκευών για µελλοντικές εφαρµογές. 
 
6.7.1. Spot δοκιµίου Mo ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 3 mJ, διερχόµενο µέσα 
από διάφραγµα µεγέθους 3 µm 
 
 Οι παραπάνω διαπιστώσεις µπορούν να γίνουν ευκολότερα κατανοητές ξεκινώντας από την 
παρατήρηση των Σχηµάτων 6.13.[α] και [β], τα οποία αφορούν την ακτινοβόληση δύο spots του υµενίου 
µε έναν παλµό Laser έντασης 3 mJ και µε µέγεθος διαφράγµατος 3 µm. Το Σχήµα [α] απεικονίζει και τα 
δύο spots που ακτινοβολήθηκαν, ενώ στο [β] δίνεται περισσότερη έµφαση στη µορφολογία του ενός από 
τα δύο.  
 Πρέπει εδώ να σηµειωθεί ότι η διάρκεια όλων των παλµών Laser που εφαρµόστηκαν, κατά τη 
διάρκεια διεξαγωγής των πειραµάτων, είναι σταθερή και ίση µε 10 ns. Επίσης, θα πρέπει να παρατηρηθεί 
και η κλίµακα µεγέθυνσης του µικροσκοπίου σε κάθε περίπτωση, η οποία, όπως εµφανίζεται παρακάτω, 
είναι της τάξης των µερικών µm για την απόσταση που αναγράφεται κάτω δεξιά σε κάθε ένα από τα 
Σχήµατα. 
 
  
            (α)             (β) 
 
Σχήµα 6.13. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 3 mJ, για µέγεθος διαφράγµατος 3 µm. [a] Και τα δύο spots που 
αποδοµήθηκαν, [β] Το ένα από τα δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
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Σε κάθε ένα από τα παραπάνω Σχήµατα, η περιοχή που λαµβάνει γκρι χρώµα είναι αυτή στην οποία 
έχει λάβει χώρα η φωτοαποδόµηση, ενώ η άσπρη (αποχρωµατισµένη) που βρίσκεται γύρω-γύρω 
αντιστοιχεί στη θερµικά επηρεασµένη ζώνη, της οποίας η θερµοκρασία εξαρτάται από την προσπίπτουσα 
δέσµη Laser αλλά δεν προκαλεί την αποδόµησή της. Βλέπουµε επίσης ότι η περιοχή που βρίσκεται 
εγγύτερα στο σηµείο εφαρµογής της ακτίνας Laser έχει πιο ανοιχτό γκρι χρώµα σε σχέση µε το σκούρο 
γκρι της εξώτερης περιοχής φωτοαποδόµησης. 
Η εµφάνιση του γκρίζου χρώµατος στην περιοχή που έχει ακτινοβοληθεί είναι ενδεικτική δύο 
διαπιστώσεων: Πρώτον, ότι το υλικό στο οποίο εφαρµόστηκε η πειραµατική διαδικασία είναι το 
µολυβδαίνιο (το χρώµα της εικόνας που λαµβάνεται από το µικροσκόπιο θα είναι σηµαντικά διαφορετικό 
όταν πρόκειται για κάποιο άλλο υλικό) και, δεύτερον, ότι ο βαθµός στον οποίο έχει λάβει χώρα η 
φωτοαποδόµηση είναι πολύ υψηλός, έως και πλήρης (100%), µε αποτέλεσµα να σχηµατίζεται οπή στο 
ακτινοβοληθέν δοκίµιο. Ο σχηµατισµός οπής έχει άµεση σχέση µε την απορροφητικότητα που 
παρουσιάζει το Mo, η οποία είναι ίση µε 57.14% (συντελεστής ανάκλασης R = 42.86%), όπως έχουµε 
αναφέρει χαρακτηριστικά και στο Κεφάλαιο 5, το οποίο ασχολείται µε την ανάπτυξη του υπολογιστικού 
κώδικα. Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι το 57.14% της προσπίπτουσας ακτινοβολίας θα απορροφάται εντέλει 
από το υλικό, που σηµαίνει ότι, για κάθε µία από τις τρεις περιπτώσεις των 3, 2 και 1 mJ ως προς την 
ενέργεια της εξερχόµενης από το Nd:YAG Laser δέσµης, η απορροφούµενη ενέργεια από το υµένιο θα 
λαµβάνει αντίστοιχα τιµές µεταξύ 1.7142, 1.1428 και 0.5714 mJ. Οι τιµές αυτές οδηγούν σε έντονες 
θερµοκρασιακές αυξήσεις µέσα στο δοκίµιο, προκαλώντας ταχεία τήξη και συνακόλουθη εξάτµιση 
πολλών ατόµων της ακτινοβοληθείσας περιοχής, οδηγώντας εντέλει στη φωτοαποδόµηση και τη 
δηµιουργία οπών. 
Παρατηρούµε ότι η αρχική µας διαπίστωση σχετικά µε το πόσο πανοµοιότυπα είναι τα δύο γειτονικά 
spots επιβεβαιώνεται. Βλέπουµε στη συνέχεια ότι, παρά το γεγονός ότι η ακτίνα Laser που προσπίπτει 
πάνω σε κάθε ένα από τα spots έχει κυκλική διατοµή, η επιφάνεια που τελικώς αποδοµείται δεν µπορεί 
να παροµοιαστεί εντελώς µε έναν ιδανικό κύκλο. Καταρχήν, οι γωνίες που σχηµατίζονται σε όλη την 
περιφέρεια οδηγούν στη δηµιουργία ενός γενικά ακανόνιστου σχήµατος, που έχει βεβαίως µία σηµαντική 
οµοιότητα µε έναν κύκλο. Επίσης, είναι άξιο παρατήρησης το γεγονός ότι κάθε ένα από τα spots 
προσεβλήθη µε εντονότερη ακτινοβολία από όση τελικά χρειάζεται για την πλήρη φωτοαποδόµηση, κάτι 
που φαίνεται ξεκάθαρα από το σχηµατισµό «αυτιού», ή απόληξης, στο δεξί τµήµα της αποδοµηµένης 
περιοχής του Σχήµατος 6.13.[β]. Οι σχηµατιζόµενες απολήξεις µπορούν κατά βάση να δικαιολογηθούν 
µε χρήση της ακόλουθης διαπίστωσης: Καθώς η δέσµη του Laser προσπίπτει πάνω στο στερεό υλικό, η 
οµάδα αερίων σωµατιδίων του ατµοποιηµένου Mo (ατµός µετάλλων) ανεβαίνει προς τα πάνω και 
επικάθεται στις άκρες, µε αποτέλεσµα στη συνέχεια να συµπυκνωθεί (περιερχόµενο δηλαδή σε 
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κατάσταση τήγµατος) και να λάβει πλέον τη µορφή στερεοποιηµένου τήγµατος, όπως µπορεί να µας 
δείξει χαρακτηριστικά το ακόλουθο Σχήµα 6.14.: 
 
Σχήµα 6.14. Σχηµατική αναπαράσταση της επικάθισης των ατµών του µετάλλου στις ακραίες θέσεις της 
φωτοαποδοµηµένης περιοχής. 
 
Η εµφάνιση αυτών των απολήξεων οφείλεται επίσης σε ακόµα τρεις σηµαντικούς παράγοντες: 
• Η προσπίπτουσα δέσµη Laser δεν έχει σταθερή τιµή έντασης, αλλά ακολουθεί την κατανοµή Gauss, 
µε τη µέγιστη τιµή αυτής να εφαρµόζεται πάνω στην περιοχή που είναι πλήρως κάθετη στη δέσµη. 
• Ιδανικά, θα έπρεπε η διατοµή της προσπίπτουσας δέσµης να είναι κυκλική, αλλά κάτι τέτοιο δε 
συµβαίνει. Εµφανίζεται δηλαδή παραµόρφωση της δέσµης, ένα φαινόµενο που οφείλεται στο γεγονός 
ότι η εστίαση πάνω στη δέσµη, πριν αυτή κατευθυνθεί στο δοκίµιο, δεν είναι αρκετά ακριβής ώστε να 
οδηγεί σε ένα πλήρως κυκλικό σχήµα σε αυτή. 
• Ενδεχοµένως η ευθυγράµµιση της οπτικής διάταξης Laser να µην έχει γίνει σε πλήρη βαθµό, λόγω 
πιθανών ανθρώπινων λαθών στο χειρισµό (π.χ. στο κράτηµα των ανακλαστικών χαρτιών µε το χέρι, το 
οποίο δεν είναι εύκολο να παραµείνει πλήρως σταθερό καθ’όλη τη διάρκεια διεξαγωγής της 
πειραµατικής διαδικασίας). 
Ένδειξη της πλεονάζουσας ακτινοβολίας µπορεί να θεωρηθεί και το «κάψιµο» (καφέ απόχρωση) στο 
κέντρο του spot, κάτι που µπορεί να δικαιολογηθεί και από το γεγονός ότι η ένταση του Laser ακολουθεί 
κατανοµή Gauss και, ως εκ τούτου, το κέντρο της περιοχής όπου εφαρµόζεται η ακτινοβολία 
προσβάλλεται από τη µέγιστη ένταση Laser.  
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Με τη βοήθεια υποδεκάµετρου µπορούµε να µετρήσουµε προσεγγιστικά τις κύριες διαστάσεις της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας και να υπολογίσουµε, µε τη µέγιστη δυνατή ακρίβεια (µε υπαρκτό το 
περιθώριο σφάλµατος προφανώς), το εµβαδό του spot που έχει δηµιουργηθεί. Έχοντας στο νου µας ότι η 
επιφάνεια µπορεί να προσοµοιάσει πολύ καλά σε ένα σχηµατισµό µεταξύ ορθογωνίου και κύκλου, 
µπορούµε να αντιστοιχίσουµε την οριζόντια «ακτίνα» στο ήµισυ της οριζόντιας διάστασης, έστω α, και 
την κατακόρυφη στο ήµισυ της κατακόρυφης διάστασης, έστω β. Ως συνέπεια, ο ακόλουθος τύπος θα 
µπορεί να µας δώσει µία εκτίµηση για το υπό υπολογισµό εµβαδό της επιφάνειας: 
2 2 4
A α β παβ= π =            (6.2) 
Όπως αναφέραµε και παραπάνω, ενδεχοµένως η τιµή που τελικά να προκύπτει να έχει κάποια 
απόσταση από την πραγµατικότητα, µπορεί όµως να µας βοηθήσει σε µεγάλο βαθµό να υπολογίσουµε το 
σηµαντικό για το φαινόµενό µας µέγεθος της ροής ακτινοβολίας Laser (Laser Fluence), το οποίο 
εκφράζεται ως ενέργεια ανά µονάδα επιφάνειας, κατά προτίµηση σε J / cm2. Αναφέρουµε εδώ ότι θα 
µετρήσουµε, χωρίς βλάβη της γενικότητας, τις τιµές των οριζόντιων και κατακόρυφων µηκών που 
διέρχονται από το κέντρο της επιφάνειας (το οποίο, κατά προσέγγιση, είναι η µέση της «καφέ» κουκκίδας 
που σχηµατίστηκε λόγω πύρωσης ή «καψίµατος»), τις οποίες και θα εξισώσουµε µε τις τιµές α και β 
αντίστοιχα. Για τη µέτρηση της οριζόντιας διάστασης, τοποθετούµε την αριθµηµένη πλευρά του 
υποδεκάµετρου πάνω στην ένδειξη «0» στον κατακόρυφο άξονα και παράλληλα µε τον οριζόντιο. 
Αντίστοιχα, προκειµένου να µετρήσουµε την κατακόρυφη διάσταση, η αριθµηµένη πλευρά του 
υποδεκάµετρου τοποθετείται επί της ένδειξης «0» του οριζόντιου άξονα και σε πλήρη παραλληλία µε τον 
κατακόρυφο. Είναι πολύ σηµαντικό, για τη διευκόλυνση των µετρήσεών µας, το γεγονός ότι η εστίαση 
έγινε ακριβώς στο κέντρο της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, κατά τέτοιον τρόπο ώστε οι συντεταγµένες 
του σηµείου αυτού, στο καρτεσιανό σύστηµα συντεταγµένων (x,y), να απεικονίζονται ως (0,0) στην 
παρούσα περίπτωση. 
Από το PC στο οποίο έγινε η µέτρηση των διαστάσεων της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, και 
έχοντας την αντίστοιχη εικόνα σε µεγέθυνση (maximize) στο λογισµικό Microsoft Office Picture 
Manager, παρατηρούµε ότι τα 50 µm της κλίµακας αντιστοιχούν σε µήκος 2.25 cm στο 
χρησιµοποιούµενο υποδεκάµετρο, σε πλήρη ευθεία. Η διαίρεση της πρώτης ποσότητας µε τη δεύτερη µας 
οδηγεί στο συµπέρασµα ότι µήκος 1 cm στο υποδεκάµετρο αντιστοιχεί σε µήκος 22.22 µm επί της 
επιφάνειας, εφόσον κανένα από τα χαρακτηριστικά της εικόνας στην οθόνη του PC δε µεταβληθεί κατά 
τη διάρκεια της ανάλυσης. 
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Με βάση τις παραπάνω προτάσεις, µετράµε τις διαστάσεις α και β, τις οποίες και βρίσκουµε 
αντίστοιχα ίσες µε 22.22 12.2 271.084 mα = ⋅ = µ  και 22.22 6.9 153.318 mβ = ⋅ = µ . Άρα το εµβαδό της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας θα είναι κατά προσέγγιση ίσο µε: 
2 4 2271.084 153.318 32642.763 3.26428 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅      (6.3) 
κάνοντας µε αυτό τον τρόπο την τιµή της ροής ακτινοβολίας (fluence) ίση µε: 
 [ ]
3
24 2
3 10
9.190388
3.26428 10  
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.4) 
Αρκετές βιβλιογραφικές πηγές, όπως η [Ε1], ορίζουν την τιµή των 0.1 J/cm2 ως µία τυπική και συχνά 
χρησιµοποιούµενη για το κατώφλι φωτοαποδόµησης (threshold fluence), δηλαδή την ελάχιστη τιµή για 
την οποία παρατηρείται φωτοαποδόµηση και, ως εκ τούτου, αφαιρείται υλικό, όσο επενεργεί πάνω σε ένα 
δοκίµιο ακτινοβολία Laser. Είναι εµφανές ότι µία τέτοια τιµή του threshold fluence προκαλεί έντονη 
φωτοαποδόµηση και αποµάκρυνση υλικού µετά το πέρας του ενός παλµού. 
Ένα άλλο ενδιαφέρον µέγεθος που αξίζει εδώ να υπολογίσουµε, αφορά την έκταση της θερµικά 
επηρεασµένης ζώνης (ΗΑΖ), ώστε να διαπιστώσουµε πόσο είναι το εµβαδό της περιοχής που έχει 
εµφανώς επηρεαστεί από την ακτινοβολία Laser και τη θέρµανση που αυτή επιφέρει. Εκ πρώτης όψεως, 
ο υπολογισµός ενδεχοµένως να µη φαίνεται εύκολος, αλλά στην πραγµατικότητα δε χαρακτηρίζεται από 
σηµαντική δυσκολία. Στα πλαίσια µίας γενικά αποδεκτής προσέγγισης, απλά απαιτείται ο υπολογισµός 
της οριζόντιας και της κατακόρυφης απόστασης µεταξύ των δύο άκρων της HAZ, και η αφαίρεση, από 
αυτή την ποσότητα, του εµβαδού της φωτοαποδοµηµένης περιοχής. Με τη βοήθεια του υποδεκάµετρου, 
και λαµβάνοντας υπόψη την αντιστοίχιση cm του υποδεκάµετρου σε µm της εικόνας, η οριζόντια 
διάσταση υπολογίζεται ίση µε ' 22.22 15.4 342.188a m= ⋅ = µ  και η κατακόρυφη µε 
' 22.22 8.7 193.314 mβ = ⋅ = µ . Με βάση τον τύπο 
' ''
4
A πα β= , ο οποίος δίνει µε ιδιαίτερα καλή ακρίβεια 
το εµβαδό για οποιαδήποτε επιφάνεια προσοµοιάζει τόσο σε ορθογώνιο όσο και σε κύκλο, η έκταση της 
HAZ µαζί µε τη φωτοαποδοµηµένη περιοχή υπολογίζεται ίση µε  
2 4 2342.188 193.314' 51953.8773 5.19539 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅ . Άρα, η έκταση της HAZ είναι ίση µε 
( ) 4 4 2' 5.19359 3.26428 10 1.92931 10A A cm− −− = − ⋅ = ⋅ . 
 
6.7.2. Spot δοκιµίου Mo ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 2 mJ, διερχόµενο µέσα 
από διάφραγµα µεγέθους 3 µm 
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Τα ακόλουθα Σχήµατα 6.15[α] και [β] µπορούν να µας δώσουν µία καθαρή εικόνα για τις 
διαφοροποιήσεις που εµφανίζονται στη φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια, όσον αφορά τη γεωµετρική 
έκταση του φαινοµένου και το βαθµό στον οποίο αυτή η αποδόµηση συντελείται, αν διατηρήσουµε το 
µέγεθος του διαφράγµατος D σταθερό και ελαττώσουµε την ένταση του Laser από τα 3 στα 2 mJ: 
 
             (α)              (β) 
 
Σχήµα 6.15. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 2 mJ, για µέγεθος διαφράγµατος 3 µm. [a] Και τα δύο spots που 
αποδοµήθηκαν, [β] Το ένα από τα δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Η πρώτη εµφανής διαπίστωση, συγκρίνοντας τα Σχήµατα 6.13. και 6.15. αφορά την έκταση της 
περιοχής φωτοαποδόµησης, η οποία είναι ελαφρώς µικρότερη στη δεύτερη περίπτωση από ό,τι στην 
πρώτη, κάτι που επιβεβαιώνεται οπτικά συγκρίνοντας τις [β] περιοχές των σχηµάτων. Η 
φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια έχει επίσης ένα εντελώς διαφορετικό σχήµα, το οποίο προσοµοιάζει 
περισσότερο σε κύκλο από ό,τι σε ορθογώνιο.  
Παρατηρούµε επίσης, ευκολότερα από το Σχήµα [β] σε σχέση µε το [α], ότι τα «αυτιά», ή οι 
απολήξεις, που εµφανίζονται στη δεξιά πλευρά της γκρι επιφάνειας έχουν διαφορετικό σχηµατισµό 
(µεταξύ έλλειψης και ορθογωνίου) σε σχέση µε αυτά του Σχήµατος 6.13., ενώ στην αριστερή πλευρά 
εµφανίζεται ένας πολύ µικρός σχηµατισµός χρώµατος γκρι, ο οποίος αντιστοιχεί σε ένα 
φωτοαποδοµηµένο τµήµα (το οποίο περικλείεται σε κόκκινο κύκλο στο Σχήµα 6.15.[β]), που όµως δεν 
έχει ενωθεί µε την κυρίως (µεγαλύτερη) επιφάνεια. Η ύπαρξη αυτού του τµήµατος ενδέχεται να 
οφείλεται σε παράγοντες όπως η κατεύθυνση της δέσµης προς το δοκίµιο, η οποία µπορεί, λόγω 
ανθρώπινου λάθους, να µην είναι πλήρως κάθετη στο επίπεδο αυτού. Τέλος, η µειωµένη ένταση του 
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Laser οδηγεί και σε µικρότερης έκτασης θερµικά επηρεασµένη ζώνη (η οποία εµφανίζεται µε λευκό 
χρώµα γύρω από τις γκρι περιοχές στα δύο Σχήµατα 6.15.[α] και [β] – ειδικά στο δεύτερο). 
Παρατηρώντας επίσης από το πιο οµοιογενές χρώµα της επιφάνειας, το οποίο είναι σκούρο γκρι 
σχεδόν σε όλη την έκτασή της (ωστόσο το γκρι αυτό είναι πιο ανοιχτό στη «γειτονιά» του σηµείου (0,0) 
όπως φαίνεται στο Σχήµα 6.15.[β], δηλαδή γύρω από την περιοχή όπου η ένταση του Laser είναι 
µέγιστη), ότι η αποδόµηση έχει συντελεστεί κατά έναν τρόπο περισσότερο οµαλό και οµοιόµορφο σε 
σχέση µε την πρώτη περίπτωση, κάτι που ενδέχεται να οφείλεται και στη µικρότερη τιµή της έντασης του 
Laser, αλλά και σε πιθανώς υψηλότερο βαθµό οµοιοµορφίας της επιφάνειας γύρω από την 
ακτινοβοληµένη περιοχή (όσο «οµογενές» κι αν είναι σε γενικές γραµµές το δοκίµιο, είναι πολύ πιθανό 
ότι θα περιλαµβάνει κατά τόπους προσµίξεις από άλλα υλικά πέραν του Mo, σε µεταβλητή 
περιεκτικότητα ανά περιοχή). Με λίγα λόγια, καταλήγουµε στο συµπέρασµα ότι η ελάττωση της έντασης 
του Laser οδηγεί σε βελτίωση της ποιότητας της φωτοαποδόµησης, οδηγώντας έτσι σε µία πιο 
οµοιόµορφα αποδοµηµένη επιφάνεια έπειτα από την αφαίρεση του υλικού. 
Έχοντας καθορίσει την εστίαση (zoom) του αρχείου εικόνας που αντιστοιχεί στο Σχήµα 6.15.[β] ώστε 
να ικανοποιεί πλήρως τις ανάγκες µας ως προς τη µέτρηση των διαστάσεων της φωτοαποδοµηµένης 
επιφάνειας, µπορούµε πλέον να προσδιορίσουµε αυτές τις διαστάσεις. Και εδώ ο τύπος (6.2) θα είναι 
προσιτός για τον υπολογισµό του εµβαδού, καθώς, παρά το γεγονός ότι το σχήµα της επιφάνειας είναι 
πάρα πολύ κοντά στον ιδανικό κύκλο, εντούτοις εµφανίζει κάποιες µικρές, αλλά υπολογίσιµες 
διαφοροποιήσεις στις δύο του διαστάσεις (οριζόντια και κατακόρυφη), µε αποτέλεσµα η σχέση 2A r= π  
(όπου r η ακτίνα) να οδηγεί σε πιο ανακριβή αποτελέσµατα. 
Επειδή η εστίαση από το µικροσκόπιο Raman δεν έχει γίνει ακριβώς κατά τέτοιον τρόπο ώστε η 
κατακόρυφη συντεταγµένη του κέντρου της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας να είναι 0, η θέση αυτής της 
συντεταγµένης θα διερευνηθεί κατά προσέγγιση, και από αυτή θα τοποθετηθεί το υποδεκάµετρο 
παράλληλα στον οριζόντιο άξονα για τη µέτρηση της οριζόντιας διάστασης α. Η κατακόρυφη διάσταση β 
µπορεί να µετρηθεί λαµβάνοντας υπόψη την οριζόντια θέση 0 ως αφετηρία. Τα 50 µm της κλίµακας 
αντιστοιχούν, στην επιλεχθείσα εστίαση, σε 2.35 cm του υποδεκάµετρου, µε αποτέλεσµα το 1 cm να 
απεικονίζει µήκος 21.277 µm πάνω στην απεικόνιση του µικροσκοπίου. Με βάση τα παραπάνω 
µετρώνται οι, απαραίτητες για τον υπολογισµό του εµβαδού, διαστάσεις α και β: 
• 21.277 8.75 186.1738a m= ⋅ = µ  
• 21.277 6.75 143.287 mβ = ⋅ = µ  
Άρα το εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας θα είναι ίσο µε: 
2 4 2186.1738 143.287 20951.5055 2.09515 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅     (6.5) 
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και, κατά συνέπεια, η ροή ακτινοβολίας Laser θα λάβει την τιµή: 
[ ]3
24 2
2 10
9.54586
2.09515 10  
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.6) 
που είναι µία τιµή ελαφρώς µικρότερη από ό,τι στην περίπτωση της ακτινοβόλησης του δοκιµίου µε 
Laser ενέργειας 3 J, µε τον αντίστοιχο λόγο ροών ακτινοβολίας να είναι ίσος µε 
9.190388 0.96276
9.54586
=  
(µείωση 3.37%). 
Η εύρεση της έκτασης της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) θα γίνει µε βάση τη µέθοδο που 
εφαρµόσαµε στο Εδάφιο 6.7.1.. Με βάση αυτή τη θεώρηση, και διατηρώντας την εστίαση του Σχήµατος 
6.13.[β] σταθερή, θα υπολογίσουµε καταρχήν τις αποστάσεις µεταξύ των δύο οριζόντιων και 
κατακόρυφων άκρων της HAZ, που περικλείουν µέσα τους και την αµιγώς φωτοαποδοµηµένη περιοχή. 
Αυτές θα παίξουν το ρόλο της οριζόντιας διάστασης α’ και της κατακόρυφης β’, µε τον υπολογισµό τους 
να παρατίθεται παρακάτω: 
• 12.8 21.277 272.3456a m= ⋅ = µ  
• 7.8 21.277 165.9606 mβ = ⋅ = µ  
Το εµβαδό της υπόψη έκτασης θα υπολογιστεί µέσω της Σχέσης 
2 4 2' ' 272.3456 165.9606' 35498.9282 3.54989 10
4 4
A m cm−πα β π⋅ ⋅= = = µ = ⋅ , πράγµα που σηµαίνει ότι η 
έκταση της HAZ θα είναι ίση µε ( ) 4 4 2' 3.54989 2.09515 10 1.45474 10A A cm− −− = − ⋅ = ⋅ . Ο υπόψη 
υπολογισµός ενδέχεται να µην είναι και πλήρως ακριβής, γιατί δεν ελήφθησαν υπόψη ορισµένες άλλες 
αποχρωµατισµένες περιοχές στο Σχήµα 6.15.[β], σε θέσεις που βρίσκονται πάντως αρκετά µακριά από 
την κυρίως επιφάνεια. Το τελικό αποτέλεσµα όσον αφορά την εύρεση της τιµής της HAZ δεν αναµένεται 
πάντως να διαφέρει πάρα πολύ, γιατί οι αποχρωµατισµένες επιφάνειες που βρίσκονται στα άκρα της 
Εικόνας έχουν σαφώς µικρότερο εµβαδό από αυτό που έχει ήδη υπολογιστεί. Άλλωστε, οι ευρεθείσες 
τιµές που αφορούν τη HAZ θα χρησιµοποιηθούν στη συνέχεια για την ποιοτική σύγκριση της έκτασής 
της ανά ακτινοβοληθέν spot του υµενίου, για διαφορετικές τιµές ενέργειας Laser και µεγέθους 
διαφράγµατος. Μπορούµε πάντως να δούµε οπτικά, µέσα από το Σχήµα 6.15.[β] και συγκρίνοντάς το µε 
το 6.12.[β], ότι ελαττώνοντας την ενέργεια του Laser µειώνεται και η έκταση της HAZ, σε έναν αρκετά 
σηµαντικό βαθµό, επειδή, λαµβάνοντας υπόψη και τη Gaussian κατανοµή του προφίλ της ενέργειας, ο 
βαθµός προσβολής και θερµοκρασιακής ανύψωσης στις υπόψη περιοχές είναι αρκετά µικρότερος. 
Σηµειώνεται πάντως ότι η µείωση της ενέργειας από τα 3 στα 2 mJ επιφέρει ελάττωση στην έκταση της 
HAZ κατά 
1.92931 1.45474 24.6%
1.92931
− = . 
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6.7.3. Spot δοκιµίου Mo ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 1 mJ, διερχόµενο µέσα 
από διάφραγµα µεγέθους 3 µm 
 
Ελαττώνοντας περαιτέρω την ενέργεια που εµπεριέχει η ακτίνα Laser που προσπίπτει πάνω στο 
δοκίµιο, µε αποτέλεσµα η τιµή αυτής της ενέργειας να λαµβάνει το 1 mJ, τα χαρακτηριστικά και τα 
αποτελέσµατα της διαδικασίας ακτινοβόλησης και φωτοαποδόµησης ενδέχεται να παρουσιάζουν µία 
σηµαντική διαφοροποίηση, η οποία θα διερευνηθεί εξετάζοντας τα Σχήµατα 6.16.[α] και [β]: 
         
            (α)             (β) 
 
Σχήµα 6.16. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 1 mJ, για µέγεθος διαφράγµατος 3 µm. [a] Και τα δύο spots που 
αποδοµήθηκαν, [β] Το ένα από τα δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Εκ πρώτης όψεως, συγκρίνοντας τα Σχήµατα 6.15.[α] και 6.16.[α] µεταξύ τους, µπορούµε να 
διαπιστώσουµε ότι η µορφή που λαµβάνουν οι φωτοαποδοµηµένες επιφάνειες (οι οποίες απεικονίζονται 
ως σχετικά µεγάλες «κηλίδες» γκρι χρώµατος, όπως και στις προηγούµενες δύο περιπτώσεις) δε διαφέρει 
σηµαντικά από τη µία περίπτωση στην άλλη. Πιθανώς παρατηρήσιµο είναι το γεγονός ότι η περιφέρεια 
της κάθε επιφάνειας του Σχήµατος 6.16.[α] είναι πιο οµοιογενής και οµαλή από ό,τι στο Σχήµα 6.15.[α], 
προσοµοιάζοντας περισσότερο σε κύκλο. Μία τέτοια διαπίστωση µπορεί να οδηγήσει σε ένα πρώτο 
συµπέρασµα ότι η οµοιογένεια που προσδίδεται στην επιφάνεια λόγω της φωτοαποδόµησης µε παλµό 1 
mJ είναι περαιτέρω αυξηµένη από ό,τι για τα 2 και 3 mJ. Αυτή η πρόταση, όπως βλέπουµε από το Σχήµα 
6.16.[β], επιβεβαιώνεται σε σηµαντικό βαθµό, ειδικά αν παρατηρήσουµε την κατανοµή και διακύµανση 
του χρώµατος εντός της αποδοµηµένης επιφάνειας, το οποίο είναι εν γένει σκούρο γκρι, µε εξαίρεση 
κάποιες περιοχές στη «γειτονιά» του σηµείου (0,0) όπου το γκρι είναι πιο ανοιχτό, χαρακτηριστικό 
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εντονότερης αποδόµησης λόγω αυξηµένης ροής ενέργειας Laser στην υπόψη περιοχή (ικανοποιώντας την 
κατανοµή Gauss). Συµπεραίνουµε δηλαδή ότι η ποιότητα της αποδοµηµένης επιφάνειας έχει βελτιωθεί 
περαιτέρω ελαττώνοντας την ένταση της δέσµης στο 1 mJ. 
Η διάταξη «αυτιού» που χαρακτηρίζει και αυτή την περίπτωση φωτοαποδόµησης, και η οποία 
εµφανίζεται στο δεξί τµήµα της αντίστοιχης επιφάνειας, είναι κολληµένη στην κυρίως κυκλική διάταξη, 
σε αντίθεση µε την περίπτωση των 2 mJ, όπου το – σχεδόν ίδιου σχήµατος – αυτί σχηµατίζει ένα µικρό 
κενό µε την υπόλοιπη διάταξη, κάτι που εγείρει ζήτηµα µικρο-ατελειών στη διαδικασία 
φωτοαποδόµησης, µε τις ατέλειες αυτές να µην εµφανίζονται στην περίπτωση ακτινοβόλησης της 
επιφάνειας µε Laser 1 mJ (κάτι που όµως οφείλεται περισσότερο σε παράγοντες όπως το βαθµό 
καθετότητας της ακτίνας Laser µε το επίπεδο της επιφάνειας του υµενίου και λιγότερο στην τιµή έντασης 
του Laser). Είναι επίσης εύκολο να παρατηρηθεί, από το Σχήµα 6.16.[β], ότι µία µικρή επιφάνεια µε γκρι 
χρώµα (κάτι που δηλώνει πλήρη αφαίρεση υλικού µέσω φωτοαποδόµησης), στην αριστερή πλευρά της 
εικόνας από το µικροσκόπιο, έχει διαχωριστεί από την κυρίως φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια, κάνοντάς 
µας να υποθέσουµε ότι κάτι τέτοιο παρουσιάστηκε λόγω πιθανής εκτροπής µέρους της δέσµης Laser 
προς εκείνη την περιοχή, προκαλώντας την αφαίρεση υλικού στην υπόψη περιοχή. Από το ίδιο σχήµα, 
βλέπουµε ότι η θερµικά επηρεασµένη ζώνη (λευκά – αποχρωµατισµένα τµήµατα) είναι ιδιαίτερα 
περιορισµένη, πράγµα που υποδηλώνει ότι µόνο η ακτινοβοληµένη περιοχή έχει επηρεαστεί από το 
Laser, χωρίς να ισχύει το ίδιο για τις γειτονικές θέσεις πάνω στο δοκίµιο. 
Κάνοντας την επιθυµητή εστίαση (zoom) στην εικόνα που περιλαµβάνει το ένα spot, φτάνουµε σε µία 
µεγέθυνση για την οποία η κλίµακα των 50 µm αντιστοιχεί σε µήκος 2.15 cm στο υποδεκάµετρο, κάτι 
που συνεπάγεται ότι το 1 cm του υποδεκάµετρου µπορεί να εξισωθεί µε 23.256 nm. Το κέντρο της 
κυρίως επιφάνειας φωτοαποδόµησης εκτιµάται ότι δεν είναι το (0,0) στις καρτεσιανές συντεταγµένες 
(x,y), αλλά χαρακτηρίζεται από συντεταγµένες x και y, αµφότερες λίγο µικρότερες από το 0. 
Υποθέτοντας ότι η ενσωµάτωση του «αυτιού» και της αριστερής διαχωρισµένης επιφάνειας στην κυρίως 
φωτοαποδοµηµένη περιοχή, οδηγούν σε µία επιφάνεια καθορισµένου σχήµατος, σχεδόν ορθογωνίου, µε 
οριζόντια και κατακόρυφη διάσταση α και β αντίστοιχα, µπορούµε να µετρήσουµε αυτές τις διαστάσεις 
και να υπολογίσουµε, µε τη βοήθεια της Σχέσης (6.2), τη φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια και, 
κατ’επέκταση, τη ροή ακτινοβολίας Laser, F. Έχουµε λοιπόν ότι: 
• 23.256 7.7 179.0712a m= ⋅ = µ  
• 23.256 5.8 134.8848 mβ = ⋅ = µ  
Άρα το εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας θα είναι ίσο µε: 
2 4 2179.0712 134.8848 18970.4939 1.89705 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅     (6.7) 
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και, κατά συνέπεια, η ροή ακτινοβολίας Laser θα λάβει την τιµή: 
[ ]3
24 2
1 10
5.27134
1.89705 10  
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.8) 
Αυτό σηµαίνει ότι η ελάττωση της έντασης της δέσµης Laser επιφέρει σηµαντική ελάττωση της ροής 
ακτινοβολίας, λαµβάνοντας υπόψη ότι η φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια, σε σχέση µε την περίπτωση 
6.7.2., δε µειώνεται σε σηµαντικό βαθµό. 
Όσον αφορά την εύρεση της έκτασης της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ), θα ακολουθήσουµε 
την ίδια στρατηγική µε αυτή που εφαρµόσαµε στα δύο προηγούµενα Εδάφια. Διατηρώντας την εστίαση 
(zoom) στο Picture Manager σταθερή (23.256 µm της εικόνας για κάθε cm του υποδεκάµετρου), για την 
εικόνα που αναπαριστά το ένα από τα δύο ακτινοβοληθέντα spots σε µεγέθυνση, µετράµε την οριζόντια 
διάσταση α’ και την κατακόρυφη β’, ως την οριζόντια και την κατακόρυφη απόσταση µεταξύ των 
απέναντι άκρων της HAZ, λαµβάνοντας υπόψη, ως άξονες συµµετρίας, αυτούς που είναι παράλληλους 
στους καρτεσιανούς άξονες x και y και διέρχονται από το κέντρο της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας (την 
οποία και περικλείει η έκταση εµβαδού 
' ''
4
A πα β= ).  Οι διαστάσεις α’ και β’ µπορούν να ευρεθούν 
ακολούθως: 
• ' 23.256 11 255.816a m= ⋅ = µ  
• ' 23.256 6.7 155.8152 mβ = ⋅ = µ  
Άρα, το εµβαδό A’ θα ισούται µε 2 4 2255.816 155.8152' 31305.9874 3.1306 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅ , µε 
αποτέλεσµα να είναι εντέλει η έκταση της HAZ ίση µε 
( ) 4 4 2' 3.1306 1.89705 10 1.23355 10A A cm− −− = − ⋅ = ⋅ . Λόγω της µείωσης της ενέργειας του παλµού Laser 
στο 1 mJ, είναι δικαιολογηµένη η περαιτέρω µείωση της HAZ, µε τη ζώνη αυτή να εκτείνεται αρκετά 
έξω από τη φωτοαποδοµηµένη περιοχή στον άξονα Χ, αλλά να περιορίζεται µόνο σε θέσεις επί του 
άξονα Υ που γειτνιάζουν άµεσα µε την περιοχή αυτή. Η αυτούσια µορφή και η παραµόρφωση της 
Gaussian δέσµης Laser παίζουν πολύ σηµαντικό ρόλο στον τρόπο µε τον οποίο διαµορφώνεται 
γεωµετρικά η HAZ, καθώς επίσης και στην τιµή της ποσότητας A’ – A που αντικατοπτρίζει το εµβαδό 
της. Για πληροφοριακούς σκοπούς, µπορούµε να δούµε ότι η ελάττωση της ενέργειας του Laser από τα 2 
στο 1 mJ επιφέρει µείωση της έκτασης της ΗΑΖ κατά 
1.45474 1.23355 15.2%
1.45474
− = . 
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6.7.4. Spot δοκιµίου Mo ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 3 mJ, διερχόµενο µέσα 
από διάφραγµα µεγέθους 1.5 µm 
 
Προκειµένου να διαπιστώσουµε το βαθµό και τον τρόπο µε τον οποίο η µεταβολή του διαφράγµατος 
επηρεάζει διάφορα χαρακτηριστικά της συντελούµενης φωτοαποδόµησης, επιλέγουµε, αφότου διεξαχθεί 
η ακτινοβόληση των δοκιµίων έχοντας ορίσει το µέγεθος διαφράγµατος στα 3 µm, να ελαττώσουµε αυτό 
το µέγεθος στο µισό, δηλαδή στην τιµή D = 1.5 µm. Εντοπίζουµε έξι «σηµειακές περιοχές» (spots) πάνω 
στο υµένιο από Mo που δεν έχουν ακόµα ακτινοβοληθεί, και χτυπάµε µε το Laser δύο spots για κάθε 
διαφορετική τιµή έντασης της δέσµης µεταξύ 3, 2 και 1 mJ, όπως έχουµε ήδη δει και στα Εδάφια 6.7.1. 
έως 6.7.3. αντίστοιχα. 
Για την περίπτωση της έντασης των 3 mJ, τα Σχήµατα 6.17.[α] και [β] θα µας δώσουν µία εικόνα για 
τη µορφή των φωτοαποδοµηµένων επιφανειών, όπως αυτές έχουν παρατηρηθεί σε µικροκλίµακα µε τη 
βοήθεια του µικροσκοπίου Raman που διαθέτει το ΕΙΕ για την υπόψη περίπτωση. 
 
            (α)             (β) 
 
Σχήµα 6.17. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 3 mJ, για µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm. [a] Και τα δύο spots που 
αποδοµήθηκαν, [β] Το ένα από τα δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Παραθέτουµε επίσης, σε σύγκριση, τις φωτογραφίες που δείχνουν, σε κοντινή κλίµακα, τη µορφή που 
έχουν οι ακτινοβοληθείσες (και, κατ’επέκταση, φωτοαποδοµηµένες) επιφάνειες όταν πάνω σε αυτές 
προσέπεσε δέσµη Laser έντασης 3 mJ, για τις δύο διαφορετικές τιµές (3 µm και 1.5 µm) του µεγέθους 
διαφράγµατος (Σχήµατα 6.18.[α] και [β]): 
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            (α)                 (β) 
 
Σχήµα 6.18. Σύγκριση στη δοµή και τη µορφολογία των επιφανειών που έχουν υποστεί φωτοαποδόµηση 
(αφαίρεση υλικού) λόγω της εφαρµογής Gauss δέσµης Laser έντασης 3 mJ, για διαφορετικές τιµές µεγέθους 
διαφράγµατος: [α] 3 µm, [β] 1.5 µm. 
 
Αρχικά, διαπιστώνουµε ότι η µείωση του µεγέθους διαφράγµατος ελαττώνει και την έκταση της 
φωτοαποδοµηµένης περιοχής, κάτι που µπορούµε εύκολα να παρατηρήσουµε επειδή η κλίµακα εστίασης 
των δύο εικόνων [α] και [β] είναι η ίδια. Βλέπουµε επίσης ότι και η θερµικά επηρεασµένη ζώνη (λευκές / 
αποχρωµατισµένες περιοχές γύρω από τη γκρίζα, που υποδηλώνει φωτοαποδόµηση) έχει περιοριστεί σε 
σαφή βαθµό. Τα παραπάνω µπορούν να εξηγηθούν από το γεγονός ότι η µείωση του µεγέθους 
διαφράγµατος οδηγεί σε µεγαλύτερη συγκέντρωση της ακτινοβολίας Laser γύρω από την κεντρική της 
θέση (µε τη µέγιστη ένταση). Σε µαθηµατικό επίπεδο, θα µπορούσαµε να πούµε, χωρίς βλάβη της 
γενικότητας, ότι αυτό το φαινόµενο έχει ως αποτέλεσµα τη δηµιουργία µιας νέας κατανοµής Gauss όσον 
αφορά τη δέσµη Laser, για την οποία η µέση τιµή διατηρείται ίδια και η τυπική απόκλιση ελαττώνεται. 
Τα παραπάνω µπορούν να δικαιολογήσουν την οπτική παρατήρηση σύµφωνα µε την οποία αυξάνεται η 
οµοιοµορφία της επιφάνειας όταν ελαττώνεται το µέγεθος του διαφράγµατος. Κάτι τέτοιο όντως 
συµβαίνει, καθ’ό,τι η επιφάνεια του Σχήµατος [β] είναι περισσότερο στρογγυλεµένη από την [α], ενώ και 
το µέγεθος των δηµιουργούµενων «αυτιών» (π.χ. στην αριστερή πλευρά) είναι και αυτό µικρότερο. 
Τέλος, αξίζει να αναφέρουµε ότι η αποδόµηση στην περίπτωση [β] έχει εκτελεστεί περισσότερο οµαλά, 
κάτι που έχει ως αποτέλεσµα να µην εµφανίζεται η καφέ κηλίδα που υποδηλώνει «κάψιµο» στο κέντρο 
της φωτοαποδοµηµένης περιοχής, αντίθετα µε την περίπτωση [α], ενώ η µικρή γκρίζα κηλίδα στο δεξί 
τµήµα της εικόνας [β] δείχνει ότι ενδεχοµένως µέρος της δέσµης να εξετράπη από την επιθυµητή πορεία 
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(πιθανώς λόγω ατελειών στην ευθυγράµµιση), αφαιρώντας υλικό από το µικρό τµήµα της επιφάνειας και 
προσδίδοντάς του, ως συνέπεια, µορφή γκρίζας κηλίδας. Πάντως, όπως µπορούµε να δούµε µε 
µεγαλύτερη λεπτοµέρεια λίγο πιο αριστερά από το κέντρο της φωτοαποδοµηµένης περιοχής στο Σχήµα 
[β], εµφανίζονται κάποιες µικρής έκτασης καφέ περιοχές, στις οποίες έχει προσπέσει λίγο µεγαλύτερη 
ποσότητα ακτινοβολίας Laser, πιθανώς λόγω ατελούς ευθυγράµµισης (alignment). 
Είναι επίσης σηµαντικό να µην αγνοήσουµε το γεγονός ότι η µείωση των διαστάσεων της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, καθώς ελαττώνεται το διάφραγµα στο µισό, είναι σχετικά οµοιόµορφη, 
δηλαδή ο λόγος α:β, όπου α η οριζόντια διάσταση και β η κατακόρυφη, διατηρείται σχεδόν σταθερός. Για 
να επιβεβαιώσουµε τα λεγόµενά µας, θα µετρήσουµε αρχικά την οριζόντια και κατακόρυφη διάσταση µε 
τη βοήθεια υποδεκάµετρου, το οποίο θα έχουµε τοποθετήσει πάνω στους άξονες συµµετρίας της 
φωτοαποδοµηµένης περιοχής, διατηρώντας πλήρη παραλληλία µε τους καρτεσιανούς αριθµηµένους 
άξονες της Εικόνας 6.18.[β].  
Αρχικά εστιάζουµε τη συγκεκριµένη εικόνα στο βαθµό Zoom που επιθυµούµε, µέσα από το λογισµικό 
Microsoft Office Picture Manager, για το οποίο έχει ήδη γίνει αναφορά σε προηγούµενο εδάφιο. Για την 
εστίαση που έχουµε εφαρµόσει, τα 50 µm της εµφανιζόµενης κλίµακας αντιστοιχούν σε 2.35 cm του 
υποδεκάµετρου, κάτι που σηµαίνει ότι το 1 cm απεικονίζει απόσταση 21.277 µm πάνω στην εικόνα του 
δοκιµίου. Με βάση τα παραπάνω, και παραδεχόµενοι ότι η µικρή γκρίζα κηλίδα έχει ενσωµατωθεί σε 
κάποιο σηµείο της κυρίως επιφάνειας (όσον αφορά τη µέτρηση του εµβαδού που θα διεξαχθεί στη 
συνέχεια), µετράµε τις διαστάσεις α και β για την περιοχή που µας ενδιαφέρει: 
• 21.277 10.6 225.536a m= ⋅ = µ  
• 21.277 5.8 123.407 mβ = ⋅ = µ  
Ο λόγος διαστάσεων α:β υπολογίζεται παρακάτω: 
• Για µέγεθος διαφράγµατος 3 µm: :
271.084 1.7681
153.318a
R β = =  
• Για µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm: :
225.536 1.8276
123.407a
R β = =  
Από τα παραπάνω παρατηρούµε του λόγου του αληθές, ότι δηλαδή ο λόγος διαστάσεων α:β δεν 
παρουσιάζει αξιόλογη µεταβολή, µόνο δηλαδή σε ποσοστό 
1.8276 1.7681 100% 3.365%
1.7681
− ⋅ =  προς τα 
πάνω καθώς ελαττώνεται το διάφραγµα. 
Για την εξεταζόµενη επιφάνεια του παρόντος Εδαφίου, ο τύπος (6.2) θα µας βοηθήσει να 
υπολογίσουµε, κατά προσέγγιση, την τιµή του εµβαδού της επιφάνειας που έχει δηµιουργηθεί λόγω της 
φωτοαποδόµησης: 
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2 4 2225.536 123.407 21859.7681 2.18598 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅      (6.9) 
Ακολουθεί η εύρεση της ροής ακτινοβολίας Laser (Laser Fluence), σε µονάδες ενέργειας ανά µήκος: 
[ ]3
24 2
3 10
13.719993
2.18659 10  
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.10) 
Συγκρίνοντας την τιµή αυτή µε την ποσότητα που υπολογίστηκε από τη Σχέση (6.4) και αφορά την 
περίπτωση ίδιας έντασης της δέσµης αλλά διπλάσιου µεγέθους διαφράγµατος (η ποσότητα αυτή βρέθηκε 
ίση µε 9.190388 2J cm
), παρατηρούµε ότι η ελάττωση του διαφράγµατος στο µισό επιφέρει σαφώς 
σηµαντική αύξηση στη ροή ακτινοβολίας, κατά 
13.719993 9.190388 100% 49.29%
9.190388
− ⋅ = . Αυτή η αύξηση 
προφανώς οφείλεται στην ελάττωση της έκτασης της επιφάνειας από την οποία αφαιρείται υλικό λόγω 
της επίδρασης της ακτινοβολίας Laser πάνω σε αυτό. 
Ιδιαίτερη σηµασία θα έχει, επί του παρόντος, και η επίδραση της αλλαγής της διαµέτρου (του 
µεγέθους) διαφράγµατος από τα 3 µm στο 1.5, στο πώς διαµορφώνεται οπτικά η θερµικά επηρεασµένη 
ζώνη (HAZ) και πώς µεταβάλλεται η έκτασή της. Το συγκριτικό Σχήµα 6.18., για την ίδια τιµή ενέργειας 
Laser (3 mJ) αλλά λαµβάνοντας υπόψη διαφορετικά µεγέθη διαφράγµατος, µπορεί να µας βοηθήσει να 
βγάλουµε το ιδιαίτερα χρήσιµο συµπέρασµα ότι η HAZ ελαττώνεται δραµατικά όταν µειώνουµε το 
µέγεθος του διαφράγµατος. Ο λόγος, και σε αυτή την περίπτωση, είναι κατά πάσα πιθανότητα το γεγονός 
ότι οι ακτίνες του Laser που συναποτελούν τον παλµό είναι περισσότερο συγκεντρωµένες γύρω από το 
σηµείο µέγιστης έντασης του Gaussian προφίλ και άρα λιγότερο διασκορπισµένες ανά το επίπεδο ΧΥ. Η 
ελάττωση του µεγέθους διαφράγµατος επιδρά και στην οµοιοµορφία της HAZ, η οποία έχει λιγότερο 
ακανόνιστο σχήµα, κατ’αντιστοιχία και µε την κυρίως φωτοαποδοµηµένη περιοχή. Ενδεχοµένως βέβαια 
να εµφανίζονται ορισµένες περιοχές, διάσπαρτες πάνω στο Σχήµα 6.18.[β], που έχουν αποχρωµατιστεί 
και αυτές, κάτι που, µε αυτό τον τρόπο, υποδηλώνει ότι έχουν επηρεαστεί και αυτές, σε θερµικό επίπεδο, 
από την ακτινοβολία Laser που έχει προσπέσει, µε αποτέλεσµα να µπορούµε να τις τοποθετήσουµε στη 
HAZ. Ωστόσο, αυτές χαρακτηρίζονται από πολύ µικρή έως αµελητέα έκταση και δε θα συνυπολογιστούν 
στη διαδικασία εύρεσης της HAZ, η οποία θα είναι η ίδια µε αυτή που εξετάστηκε στα Εδάφια 6.7.1. έως 
6.7.3.. 
Συγκεκριµένα, θα διατηρήσουµε την εστίαση (zoom) του Σχήµατος 6.18.[β], µέσα στο Microsoft 
Office Picture Manager, σε ένα επίπεδο τέτοιο, ώστε να µην επηρεάζεται η αντιστοιχία των 2.35 µm του 
Σχήµατος ανά 1 cm του υποδεκάµετρου, που έχουµε αναφέρει και παραπάνω. Μετράµε την οριζόντια και 
κατακόρυφη απόσταση (α’ και β’, αντίστοιχα) µεταξύ των ακραίων θέσεων της HAZ, οι οποίες 
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βρίσκονται περιµετρικά της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, κάτι που µπορεί στη συνέχεια, µε τη 
βοήθεια της γενικευµένης σχέσης υπολογισµού εµβαδών 
' '
4
A πα β=  για επιφάνειες που προσοµοιάζουν 
σε ορθογώνιο ή κύκλο, να µας οδηγήσει στην εύρεση της έκτασης της περιοχής που συµπεριλαµβάνει τη 
HAZ και τη φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια µαζί. Έχουµε λοιπόν τα εξής: 
• ' 12.7 21.277 270.2179 mα = ⋅ = µ  
• ' 7.3 21.277 155.3321 mβ = ⋅ = µ  
• 2 4 2270.2179 155.3321' 32965.9207 3.29659 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅  
Η έκταση που αντιστοιχεί µόνο στη HAZ, χωρίς να υπολογίζεται το εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης 
περιοχής που περικλείεται, θα ισούται µε ( ) 4 4 2' 3.29659 2.18598 10 1.11061 10A A cm− −− = − ⋅ = ⋅ , που είναι 
µία ιδιαίτερα χαµηλή τιµή, αν ανατρέξουµε στις αριθµητικές τιµές που βρήκαµε στα τρία προηγούµενα 
Εδάφια. Αρχικά, µπορούµε να δούµε ότι η ελάττωση του διαφράγµατος, µε την ενέργεια του Laser 
σταθερή στα 3 mJ, επιφέρει σηµαντική µείωση στην έκταση της HAZ, κατά 
1.92931 1.11061 42.43%
1.92931
− =
, κάτι που αποτελεί πολύ σηµαντικό ποσοστό. Πέραν του µειωµένου διαφράγµατος, ένας επιπρόσθετος 
λόγος στον οποίο µπορεί να οφείλεται αυτή η σηµαντική ελάττωση, έχει να κάνει µε το εξής: Μπορούµε 
να παρατηρήσουµε, µε τη βοήθεια του Σχήµατος 6.18.[β], ότι λαµβάνει χώρα αποχρωµατισµός της 
επιφάνειας περισσότερο κατά τον οριζόντιο (Χ) άξονα και πολύ λιγότερο κατά τον κατακόρυφο (Υ) – 
άλλωστε, οι αποστάσεις β και β’, όπως αυτές έχουν βρεθεί στο τρέχον Εδάφιο, δεν παρουσιάζουν 
σηµαντική διαφορά. Το γεγονός λοιπόν ότι η ποσότητα 'β−β  είναι ιδιαίτερα µικρή (
' 123.407 155.3321 31.9251 mβ−β = − = µ ), επηρεάζει και την τελική έκταση που αποκτά η HAZ. 
 
6.7.5. Spot δοκιµίου Mo ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 2 mJ, διερχόµενο µέσα 
από διάφραγµα µεγέθους 1.5 µm 
Τα παρακάτω Σχήµατα 6.19.[α] και [β] έχουν σκοπό να µας παρουσιάσουν το πώς έχει διαµορφωθεί η 
φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια των δύο spots που ακτινοβολήθηκαν πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo, µε 
την ένταση της δέσµης Laser να έχει διαµορφωθεί στα 2 mJ και το µέγεθος του διαφράγµατος στο 1.5 
µm. 
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            (α)                 (β) 
 
Σχήµα 6.19. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 2 mJ, για µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm. [a] Και τα δύο spots που 
αποδοµήθηκαν, [β] Το ένα από τα δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση.  
Στην εικόνα [α] δίνεται έµφαση στις δύο κεντρικές γκρίζες περιοχές (οι ακραίες αφορούν τµήµατα που 
έχουν ακτινοβοληθεί στα πλαίσια πειραµάτων υπό άλλες συνθήκες). 
 
Συγκρίνοντας τα Σχήµατα 6.17.[β] και 6.19.[β] µεταξύ τους, µπορούµε να οδηγηθούµε σε δύο 
σηµαντικές παρατηρήσεις: 
• Μειώνοντας την ενέργεια του Laser, επέρχεται µία µικρή ελάττωση στην έκταση της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, αλλά και της θερµικά επηρεασµένης ζώνης. 
• Η απόληξη που εµφανίζεται στο δεξί τµήµα της περιοχής όπου έλαβε χώρα η φωτοαποδόµηση, όπως 
απεικονίζεται στο Σχήµα 6.19.[β], είναι λιγότερο εκτεταµένη και µικρότερου µεγέθους σε σχέση µε 
την αντίστοιχη του Σχήµατος 6.17.[β], κάτι που δικαιολογεί τη διαπίστωση ότι αυξάνεται η 
οµοιοµορφία της επιφάνειας καθώς η ενέργεια του Laser ελαττώνεται. 
 
Παραθέτουµε επίσης, ένα συγκριτικό Σχήµα (το 6.20. παρακάτω), στο οποίο εµφανίζεται στην 
αριστερή πλευρά η φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια που προέκυψε από την εφαρµογή Laser έντασης 2 mJ, 
για µέγεθος διαφράγµατος 3 µm, και στη δεξιά πλευρά η περιοχή που σχηµατίστηκε για ίδια ένταση 
δέσµης Laser και διάφραγµα 1.5 µm: 
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             (α)                 (β) 
 
Σχήµα 6.20. Σύγκριση στη δοµή και τη µορφολογία των επιφανειών που έχουν υποστεί φωτοαποδόµηση 
(αφαίρεση υλικού) λόγω της εφαρµογής Gauss δέσµης Laser έντασης 2 mJ, για διαφορετικές τιµές µεγέθους 
διαφράγµατος: [α] 3 µm, [β] 1.5 µm. 
 
Εκ πρώτης όψεως, µπορούµε να παρατηρήσουµε, συγκρίνοντας το Σχήµα 6.20.[α] µε το [β], ότι οι 
όποιες διαφοροποιήσεις προκαλούνται,  λόγω της µείωσης του διαφράγµατος, αφορούν κυρίως το σχήµα 
και τη διαµόρφωση της φωτοαποδοµηµένης περιοχής, και δε σχετίζονται σε ιδιαίτερο βαθµό ούτε µε το 
εµβαδόν της, το οποίο οπτικά φαίνεται σχεδόν αµετάβλητο, αλλά ούτε και µε την έκταση της θερµικά 
επηρεασµένης ζώνης, η οποία βέβαια υφίσταται µία µικρή φυσιολογική ελάττωση λόγω της µεταβολής 
του µεγέθους διαφράγµατος προς τα κάτω.  
Μία θετική επίδραση της µείωσης του διαφράγµατος, όπως φαίνεται από τη σύγκριση, είναι το 
γεγονός ότι η φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια είναι ενιαία και δεν απαρτίζεται από τµήµατα ανάµεσα στα 
οποία υπάρχουν κενά, έστω και µικρά. Στο Σχήµα 6.20.[α], οι επιφάνειες που έχουν σηµανθεί µε γαλάζιο 
και πράσινο κύκλο εµφανίζουν δείγµατα φωτοαποδόµησης (λόγω του γκρίζου χρώµατος), αλλά δεν είναι 
ενωµένες µε την κυρίως περιοχή. Κάτι τέτοιο δεν εµφανίζεται στο Σχήµα [β], δείγµα του ότι τα κενά 
αυτά έχουν εξαλειφθεί και η επιφάνεια που προέκυψε έχει γίνει περισσότερο οµοιογενής. 
Το γεγονός ότι στο Σχήµα [β] το χρώµα που απεικονίζει το µικροσκόπιο Raman έχει εν γένει πιο 
ανοιχτή γκρι απόχρωση, ειδικά περιµετρικά του κέντρου της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, σε σχέση 
µε την περίπτωση του [α]. Κάτι τέτοιο καταδεικνύει εντονότερη ακτινοβόληση της υπόψη περιοχής σε 
σχέση µε τα εξωτερικά άκρα της. Θα µπορούσε να οφείλεται σε ένα βαθµό στη µεγαλύτερη 
συγκέντρωση Laser λόγω του µικρότερου διαφράγµατος, αλλά και σε άλλους παράγοντες όπως είναι η 
ατελής ευθυγράµµιση της δέσµης. 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  289	  
	  
Εφαρµόζοντας, στο Σχήµα 6.20.[β], την επιθυµητή εστίαση, ώστε να είναι εύκολα παρατηρήσιµες οι 
διαστάσειες της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, φτάνουµε σε ένα σηµείο στο οποίο η µεγέθυνση έχει 
γίνει σε τέτοιο βαθµό, ώστε τα 50 µm της κλίµακας του µικροσκοπίου να αντιστοιχούν σε 2.35 cm στο 
υποδεκάµετρο, κατά τέτοιον τρόπο δηλαδή ώστε το 1 cm του υποδεκάµετρου να συµβαδίζει µε 21.277 
µm πάνω στην εικόνα του δοκιµίου. Λαµβάνοντας το κέντρο της γκρι περιοχής και τοποθετώντας το 
υποδεκάµετρο παράλληλα στον οριζόντιο και κατακόρυφο καρτεσιανό αριθµηµένο άξονα που 
παρατηρείται πάνω στην εικόνα, µπορούµε να υπολογίσουµε προσεγγιστικά την οριζόντια διάσταση α 
και την κατακόρυφη β: 
• 21.277 10.2 217.0254a m= ⋅ = µ  
• 21.277 6 127.662 mβ = ⋅ = µ  
Ο λόγος διαστάσεων α:β , για ενέργεια ακτινοβολίας Laser 2 mJ και τα δύο διαφορετικά µεγέθη 
διαφράγµατος 3 και 1.5 µm, υπολογίζεται παρακάτω: 
• Για µήκος διαφράγµατος 3 µm: :
186.1738 1.29931
143.287a
R β = =  
• Για µήκος διαφράγµατος 1.5 µm: :
217.0254 1.7
127.662a
R β = =  
Από τα παραπάνω, βλέπουµε ότι η επιφάνεια που προκύπτει λόγω της µείωσης του διαφράγµατος 
αλλάζει σε σηµαντικό βαθµό όσον αφορά το τελικό σχήµα. Πάντως, η επιφάνεια του Σχήµατος [β] 
χαρακτηρίζεται από µεγαλύτερη πολυπλοκότητα συγκριτικά µε αυτή του [α], κάτι στο οποίο οφείλονται 
οι πιθανές ανακρίβειες όσον αφορά τον υπολογισµό των διαστάσεων αλλά και του λόγου αυτών. Βέβαια, 
ακόµα και µε την παραπάνω θεώρηση, καταλήγουµε στη διαπίστωση ότι η ελάττωση του διαφράγµατος 
στα 1.5 µm, διατηρώντας την ενέργεια του Laser σταθερή, επιφέρει αύξηση στο λόγο διαστάσεων κατά 
1.7 1.29931 30.84%
1.29931
− =  περίπου. 
Για την εξεταζόµενη επιφάνεια του παρόντος Εδαφίου, ο τύπος (6.2) θα µας βοηθήσει να 
υπολογίσουµε, κατά προσέγγιση, την τιµή του εµβαδού της επιφάνειας που έχει δηµιουργηθεί λόγω της 
φωτοαποδόµησης. Λόγω πάντως της πολυπλοκότητας της επιφάνειας, ίσως κρίνεται απαραίτητο αυτή να 
διαχωριστεί σε µικρότερα τµήµατα διακριτού και καθορισµένου σχήµατος, ώστε το εµβαδό να προκύψει 
µε µεγαλύτερη ακρίβεια, αλλά κάτι τέτοιο δεν είναι απαραίτητο να µας απασχολεί σε έντονο βαθµό, στα 
πλαίσια της ανάλυσής µας. Έχουµε λοιπόν ότι: 
2 4 2217.0254 127.662 21760.16 2.17602 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅      (6.11) 
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Παραθέτοντας δίπλα-δίπλα τις σχέσεις (6.7) και (6.9), είναι σηµαντικό να αναφέρουµε ότι η ελάττωση 
της έντασης του Laser κατά 1 mJ δεν επιφέρει ιδιαίτερη µεταβολή στην έκταση της φωτοαποδοµηµένης 
επιφάνειας. Όσον αφορά τη ροή ακτινοβολίας Laser, αυτή θα υπολογιστεί παρακάτω: 
[ ]3
24 2
2 10
9.19109
2.17602 10  
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.12) 
Συγκρίνοντας την τιµή αυτή µε την ποσότητα που υπολογίστηκε από τη Σχέση (6.6) και αφορά την 
περίπτωση ίδιας έντασης της δέσµης αλλά διπλάσιου µεγέθους διαφράγµατος (η ποσότητα αυτή βρέθηκε 
ίση µε 9.54586 2J cm
), παρατηρούµε ότι η ελάττωση του διαφράγµατος στο µισό επιφέρει µία µικρή 
µείωση στη ροή ακτινοβολίας, κατά 
9.54586 9.19109 100% 8.58%
9.54586
− ⋅ = . Αυτή η διακύµανση του 
µεγέθους F δικαιολογείται από το γεγονός ότι το εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας διατηρείται 
πρακτικά σταθερό, ενώ ταυτόχρονα µειώνεται η ενέργεια που περικλείει η ακτινοβολία Laser (µε το 
τελευταίο µέγεθος να βρίσκεται στον αριθµητή της Σχέσης (6.10), µέσω της οποίας υπολογίζεται το F). 
Προχωράµε τώρα στην ανάλυσή µας σχετικά µε την έκταση της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) 
και την τιµή στην οποία αυτή διαµορφώνεται. Εκ πρώτης όψεως, παρατηρώντας τις δύο εικόνες [α] και 
[β] πάνω στο Σχήµα 6.20., µπορούµε να δούµε ότι η έκταση της HAZ ελαττώνεται µόνο σε µικρό βαθµό, 
εάν διατηρηθεί η ενέργεια του Laser στα 2 mJ και ελαττωθεί η διάµετρος του διαφράγµατος κατά 50%. 
Κάτι τέτοιο έρχεται σε άµεση αντίθεση µε τα όσα έχουµε παρατηρήσει στο Εδάφιο 6.7.4., που 
αφορούσαν τη σηµαντική µείωση στο εµβαδό της HAZ έπειτα από το «στένεµα» του διαφράγµατος. 
Κυρίαρχο ρόλο παίζει η ατελής ευθυγράµµιση και παραµόρφωση της προσπίπτουσας δέσµης Laser 
ενέργειας 2 mJ, κατά τη διάρκεια της πραγµατοποίησης των πειραµάτων στο ΕΙΕ. 
Η διαπίστωσή µας σχετικά µε το πόσο µειώνεται η HAZ µπορεί να επιβεβαιωθεί (ή να διαψευσθεί) 
διεξάγοντας τους αντίστοιχους ποσοτικούς υπολογισµούς, όπως ακριβώς συνέβη και στα τέσσερα 
προηγούµενα Εδάφια της Υποενότητας 6.7.. Διατηρώντας, στο Σχήµα 6.20.[β], το βαθµό εστίασης 
(Zoom) σταθερό στα 2.35 µm της εικόνας ανά 1 cm του υποδεκάµετρου (µέσα από το Picture Manager), 
έχουµε τη δυνατότητα να υπολογίσουµε την οριζόντια και κατακόρυφη διάσταση (a’ και β’, αντίστοιχα) 
της περιοχής που περιλαµβάνει τόσο τη HAZ όσο και τη φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια. Φέρουµε νοητές 
παράλληλες γραµµές προς τους δύο άξονες συµµετρίας και µετράµε τις προκύπτουσες διαστάσεις: 
• ' 12.6 21.277 268.0902a m= ⋅ = µ  
• ' 7.4 21.277 157.4498 mβ = ⋅ = µ  
Αυτό σηµαίνει ότι το εµβαδό της περιοχής Α’, από την οποία θα αφαιρεθεί η φωτοαποδοµηµένη 
επιφάνεια Α για να βρεθεί η HAZ, θα είναι το εξής: 
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 2 4 2
268.0902 157.4498' 33152.2442 3.31522 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅  
Τελικά: ( ) 4 4 2' 3.31522 2.17602 10 1.1392 10HAZ A A cm− −= − = − ⋅ = ⋅ . 
Καταρχήν, παρατηρούµε, έχοντας υπολογίσει την αντίστοιχη έκταση της HAZ για την περίπτωση 
ακτινοβόλησης µε Laser ενέργειας 3 mJ (1.11061cm2), ότι η µείωση της ενέργειας δεν επιφέρει 
υπολογίσιµη µεταβολή στην έκταση της HAZ (το αντίστοιχο ποσοστό ισούται, πληροφοριακά, µε 
1.1392 1.11061 2.51%
1.1392
− = ). Αν όµως κάνουµε τη σύγκριση µε την τιµή 41.45474 10−⋅ cm2, που 
αναφέρεται σε spot που ακτινοβολήθηκε µε Laser ίδιας ενέργειας, µε τη δέσµη όµως να έχει διέλθει µέσα 
από διάφραγµα διαµέτρου 3 µm, µπορούµε να παρατηρήσουµε µία σηµαντική ελάττωση της τάξης του 
1.45474 1.11061 23.66%
1.45474
− = , οφειλόµενη κατά κύριο λόγο στην ελάττωση του διαφράγµατος. Αυτή είναι 
υπεύθυνη για τη συγκέντρωση της δέσµης Laser πιο κοντά στο κέντρο της ακτίνας της, µε αποτέλεσµα 
να προβάλλει ένα στενότερο εύρος θέσεων πάνω στο επίπεδο ΧΥ, όπως έχουµε διαπιστώσει και σε 
προηγούµενες περιπτώσεις. Αυτή η σηµαντική µείωση στη θερµικά επηρεασµένη ζώνη, ταυτόχρονα µε 
την αυξηµένη οµοιοµορφία εντός της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, είναι δύο παράγοντες εξέχουσας 
σηµασίας που συµβάλλουν στο να βελτιωθεί σε έναν ικανοποιητικό βαθµό η ποιότητα της 
φωτοαποδόµησης, που άλλωστε είναι και ένας επιζητούµενος σκοπός από τους περισσότερους 
Μηχανικούς που καταπιάνονται µε αυτού του τύπου τις κατεργασίες.  
 
6.7.6. Spot δοκιµίου Mo ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 1 mJ, διερχόµενο µέσα 
από διάφραγµα µεγέθους 1.5 µm 
 
Τα παρακάτω Σχήµατα 6.21.[α] και [β] εµφανίζουν, σε µικρότερη και µεγαλύτερη µεγέθυνση 
αντίστοιχα, τις περιοχές πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo, από τις οποίες έχει αφαιρεθεί υλικό λόγω της 
αλληλεπίδρασής του µε ακτινοβολία Laser ενέργειας 1 mJ, διερχόµενο µέσα από διάφραγµα µεγέθους 
1.5 µm. 
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Σχήµα 6.21. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Mo µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 1 mJ, για µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm. [a] Και τα δύο spots που 
αποδοµήθηκαν, [β] Το ένα από τα δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Μελετώντας το Σχήµα 6.21.[β] σε συνδυασµό µε το 6.19.[β], το οποίο αναφέρεται σε ένταση 2 mJ για 
τη δέσµη Laser, παρατηρούµε ότι η περαιτέρω ελάττωση της έντασης της ακτινοβολίας οδηγεί σε µία 
επιφάνεια η οποία παρουσιάζει σαφώς µεγαλύτερη οµοιογένεια, τόσο από άποψη σχήµατος (µεταξύ 
ορθογωνίου και κύκλου) όσο και από άποψη κατανοµής του βαθµού φωτοαποδόµησης ανά χωρίο (λόγω 
του γεγονότος ότι το γκρίζο χρώµα της κυρίως φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας έχει µία απόχρωση που δε 
µεταβάλλεται σηµαντικά, µε µοναδική εξαίρεση ίσως τις περιοχές πιο κοντά στο κέντρο, οι οποίες 
εµφανίζονται στο µικροσκόπιο µε ανοικτή απόχρωση λόγω της µεγαλύτερης έντασης Laser που 
προσπίπτει, πάντα σύµφωνα µε την κατανοµή Gauss που αυτή ακολουθεί). Επίσης, η ελάττωση της 
δέσµης Laser οδηγεί και σε περαιτέρω σµίκρυνση της απόληξης, υπό µορφή «αυτιού», που εµφανίζεται 
στο δεξί τµήµα του Σχήµατος 6.21.[β]. Οι µικρές κηλίδες αριστερά και δεξιά (κυρίως) της µεγάλης 
επιφάνειας, είναι τµήµατα που έχουν υποστεί και αυτά φωτοαποδόµηση, λόγω του γεγονότος ότι τµήµα 
της δέσµης Laser προσέπεσε σε εκείνες τις περιοχές, κατά πάσα πιθανότητα λόγω ατελούς 
ευθυγράµµισης και παραµόρφωσης της δέσµης Laser. 
Στο παρακάτω Σχήµα 6.22. εµφανίζονται, σε σύγκριση, οι εικόνες του µικροσκοπίου από τις δύο 
περιπτώσεις φωτοαποδόµησης που αναφέρονται σε ενέργεια δέσµης Laser 1 mJ. Αριστερά λαµβάνεται η 
περίπτωση που αντιστοιχεί σε µέγεθος διαφράγµατος 3 µm, και δεξιά αυτή που σχετίζεται µε το ήµισυ 
του µεγέθους αυτού (δηλαδή 1.5 µm). Με αυτό τον τρόπο θα µπορέσουµε να εξαγάγουµε διάφορα 
συµπεράσµατα σχετικά µε το ρόλο που παίζει το µέγεθος διαφράγµατος στην τελική µορφή της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας και στην ποιότητα της φωτοαποδόµησης. 
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        (α)              (β) 
 
Σχήµα 6.22. Σύγκριση στη δοµή και τη µορφολογία των επιφανειών που έχουν υποστεί φωτοαποδόµηση 
(αφαίρεση υλικού) λόγω της εφαρµογής Gauss δέσµης Laser έντασης 1 mJ, για διαφορετικές τιµές µεγέθους 
διαφράγµατος: [α] 3 µm, [β] 1.5 µm. 
 
Αρχικά, µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι η φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια στην περίπτωση [β], που 
αντιστοιχεί σε µικρότερο διάφραγµα, είναι σηµαντικά πιο οµοιόµορφη από άποψη σχήµατος, χωρίς 
δηλαδή να εµφανίζει ιδιαίτερες προεξοχές που οδηγούν σε ένα ακανόνιστο σχήµα (σε αντίθεση µε την 
περίπτωση [α]). Επίσης, το δεξί σχήµα περιλαµβάνει δύο προεκτάσεις – απολήξεις, µαζί µε την κύρια 
επιφάνεια αυτού. Η µία απόληξη, σε µορφή «αυτιού», έχει ενωθεί µε το κυρίως χωρίο, ενώ η δεύτερη 
είναι διαχωρισµένη από αυτό. Τα παραπάνω έρχονται σε αντίθεση µε την περίπτωση του αριστερού 
σχήµατος, το οποίο περιλαµβάνει µόνο µία απόληξη, πλήρως ενωµένη µε τη βασική επιφάνεια. 
Ενδεχοµένως κάποιες ατέλειες στην ευθυγράµµιση της δέσµης, καθώς έγινε η ακτινοβόληση του υµενίου 
µε το διάφραγµα να έχει οριστεί στο 1.5 µm, να έπαιξαν το ρόλο τους στη διαµόρφωση του τελικού 
σχήµατος. 
Η δεύτερη εµφανής διαπίστωση που γίνεται, συγκρίνοντας τις δύο παραπάνω περιπτώσεις, είναι ότι 
ελαττώνεται η έκταση της φωτοαποδοµηµένης περιοχής µαζί µε το µέγεθος του διαφράγµατος. Η 
ελάττωση αυτή δεν είναι ανάλογη της µείωσης του διαφράγµατος, κάτι που σηµαίνει ότι δε µειώνεται η 
οριζόντια και η κατακόρυφη διάσταση στο µισό. Όµως, µπορούµε να δούµε ότι η διαφορά στο λόγο 
διαστάσεων µεταξύ του αριστερού και του δεξιού Σχήµατος δεν είναι ιδιαίτερα σηµαντική. Μένει να 
επιβεβαιώσουµε την παραπάνω πρόταση µετρώντας τις διαστάσεις της δεξιάς επιφάνειας και 
υπολογίζοντας τις αναλογίες α:β για κάθε ένα από τα δύο Σχήµατα.  
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Το πρώτο από τα δύο βήµατα θα εκτελεστεί αφότου µεγεθύνουµε την εικόνα που αντιστοιχεί στο 
Σχήµα 6.22. σε έναν τέτοιο βαθµό ώστε να είναι πιο ακριβής η τελικώς εξαγόµενη µέτρηση. Η 
φωτοαποδοµηµένη περιοχή δεν είναι ενιαία, αλλά περιλαµβάνει, στο δεξί τµήµα, µία κυκλική κηλίδα που 
είναι αποκοµµένη από την υπόλοιπη επιφάνεια. Η ύπαρξη της υπόψη κηλίδας θα χρησιµοποιηθεί µόνο 
για τον υπολογισµό του εµβαδού της επιφάνειας του αφαιρεθέντος υλικού. Όµως, θα αµεληθεί στην 
περίπτωση υπολογισµού των διαστάσεων α και β, χάριν απλοποίησης, λαµβάνοντας δηλαδή υπόψη, στο 
ακόλουθο Σχήµα 6.23.. µόνο την περιοχή που έχει σηµανθεί µε γαλάζιο χρώµα, αλλά και την απόληξη 
που είναι ενωµένη µε την υπόψη περιοχή, όσο και αν κάτι τέτοιο αποκλίνει κάπως από την 
πραγµατικότητα. Στην ίδια θεώρηση παραδεχόµαστε ότι η περιοχή που έχει περικλειστεί στο κόκκινο 
πλαίσιο έχει ενσωµατωθεί στην κυρίως επιφάνεια, επιφέροντας πολύ µικρή αύξηση στο εµβαδό της και 
συνεπώς αµελητέα για τους τρέχοντες υπολογισµούς µας. Όπως έχουµε επαναλάβει και σε προηγούµενες 
περιπτώσεις, η δηµιουργία των δύο περιοχών που έχουν διαχωριστεί από την κυρίως επιφάνεια οφείλεται 
σε µεγάλο βαθµό στο Gaussian χαρακτήρα της δέσµης Laser κατά το επίπεδο ΧΥ, σε πιθανές ατέλειες 
στην ευθυγράµµιση της δέσµης και σε παραµόρφωση αυτής, ως άµεση συνέπεια. 
 
Σχήµα 6.23. Διαχωρισµός της φωτοαποδοµηµένης περιοχής του Σχήµατος 6.20.[β] σε χωρία, µε το 
γαλάζιο να αποτελεί την κυρίως επιφάνεια, τα δύο πράσινα την απόληξη της επιφάνειας αυτής αλλά και 
µιας πρόσθετης ανεξάρτητης κηλίδας, και το κόκκινο ορισµένα άλλα τµήµατα που προσεβλήθησαν από τη 
Gaussian δέσµη Laser. 
 
Στην εστίαση (zoom) που έχουµε εφαρµόσει µέσα από το Microsoft Office Picture Manager, τα 50 µm 
της κλίµακας του µικροσκοπίου Raman αντιστοιχούν σε 2.35 cm του υποδεκάµετρου, δηλαδή το 1 cm 
αυτού αντικατοπτρίζει µήκος 21.277 µm πάνω στο δοκίµιο, όπως έχουµε δει και προηγουµένως. Με βάση 
τα όσα έχουν ειπωθεί παραπάνω, οι διαστάσεις α και β υπολογίζονται ακολούθως: 
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• 21.277 5.95 126.598a m= ⋅ = µ  
• 21.277 5.2 110.64 mβ = ⋅ = µ  
Η σύγκριση του λόγου διαστάσεων α:β θα γίνει µε αυτές που υπολογίστηκαν στα πλαίσια του 
Εδαφίου 6.7.3., που αναφέρεται σε ακτινοβοληθείσα επιφάνεια µε ίδια ένταση Laser αλλά διαφορετικό 
µέγεθος διαφράγµατος. Έχουµε λοιπόν ότι: 
• Για µέγεθος διαφράγµατος 3 µm: :
179.0712 1.3276
134.8848a
R β = =  
• Για µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm: :
126.598 1.1442
110.64a
R β = =  
Αν πάντως θεωρήσουµε ότι η κυκλική κηλίδα, στο δεξί τµήµα του Σχήµατος 6.21. έχει ενσωµατωθεί 
στην κυρίως επιφάνεια, τότε η οριζόντια διάσταση της συνιστάµενης περιοχής προσαυξάνεται κατά 
21.28 1.1 23.408 m⋅ = µ (προσεγγιστικά, κατόπιν µέτρησης του µήκους 1.1 cm µε το υποδεκάµετρο), µε 
αποτέλεσµα η ποσότητα α να γίνεται ίση µε 126.598 23.408 150.006+ = , προσδίδοντας στο λόγο 
διαστάσεων την τιµή :
150.006 1.3558
110.64a
R β = = , η οποία διαφέρει ελάχιστα από την αντίστοιχη περίπτωση 
του διπλάσιου µεγέθους διαφράγµατος. Πιο συγκεκριµένα, η πρώτη θεώρηση µας οδηγεί στο 
συµπέρασµα ότι η µείωση του διαφράγµατος επιφέρει ελάττωση 
1.3276 1.1442 100% 13.81%
1.3276
− ⋅ =  στη 
φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια, ενώ η δεύτερη δίνει αύξηση 
1.3558 1.3276 100% 2.12%
1.3276
− ⋅ = , κάτι που 
προφανώς αντικατοπτρίζει µη αξιόλογη µεταβολή. 
Ο υπολογισµός του εµβαδού της φωτοαποδοµηµένης περιοχής θα γίνει µε βάση την παραδοχή ότι η 
περιοχή που σηµάνθηκε µε κόκκινο χρώµα ενσωµατώνεται στην κυρίως επιφάνεια, µε αποτέλεσµα 
πρακτικά να προστίθενται τα εµβαδά της γαλάζιας και των δύο πράσινων περιοχών, µε τη σχέση 
4
A παβ=  να χρησιµοποιείται για τη γαλάζια περιοχή και την 
2
2
4
dA rπ= = π  για τις δύο πράσινες 
(πρακτικά κυκλικές). Η ποσότητα α θα αλλάξει εδώ για τις ανάγκες των υπολογισµών µας, και θα 
ισούται µε την οριζόντια διάσταση µόνο της γαλάζιας επιφάνειας. Με την εστίαση στο Picture Manager 
αµετάβλητη σε σχέση µε πριν, αυτή η διάσταση µετράται ίση µε 4.95 cm, άρα, θα αντικατοπτρίζει µήκος 
4.95 21.277 105.321 m⋅ = µ  πάνω στο πραγµατικό δοκίµιο.  
Για τα δύο πράσινα χωρία, αυτό που αντιστοιχεί στην απόληξη – «αυτί», σε πλήρη σύνδεση µε το 
γαλάζιο χωρίο, έχει διάµετρο 1 21.277 21.277 m⋅ = µ , ενώ το δεύτερο 1.1 21.277 23.405 m⋅ = µ . Τελικά, 
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έχοντας υπόψη µας τις παραπάνω επεξηγήσεις, το συνολικό εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας 
θα υπολογιστεί ως εξής: 
( )2 2 2 5 2105.321 110.64 21.277 23.405 9937.8159 9.93782 10
4
A m cm−
π ⋅ + +
= = µ = ⋅    (6.13) 
Μέσω της παράθεσης των Σχέσεων (6.11) και (6.13) δίπλα-δίπλα, θα καταλάβουµε ότι η µείωση της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας λόγω της εφαρµογής Laser µικρότερης έντασης είναι ιδιαίτερα 
σηµαντική, και σχεδόν ανάλογη της ελάττωσης αυτής (σηµειώνεται ότι το εµβαδό που υπολογίστηκε από 
την (6.11) είναι ίσο µε 4 22.17663 10 cm−⋅ ). Η ροή ακτινοβολίας Laser F θα λάβει την παρακάτω τιµή: 
 [ ]
3
25 2
1 10
10.062569
9.93782 10  
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.14) 
Η σύγκριση της τιµής αυτής µε αυτή που υπολογίστηκε από τη Σχέση (6.8), δηλαδή την τιµή 
25.27134 J cm
, µας οδηγεί στη διαπίστωση ότι η µείωση του διαφράγµατος στο µισό, διατηρώντας 
σταθερή την ένταση του Laser στο 1 mJ, επιφέρει έντονη αύξηση της ροής ακτινοβολίας, κατά 
10.06257 5.27134 90.89%
5.27134
− = . Με άλλα λόγια, η ροή ακτινοβολίας σχεδόν διπλασιάζεται, λόγω 
προφανώς της µείωση της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας στο µισό. Η αύξηση αυτή κρίνεται ιδιαίτερα 
λογική, από τη στιγµή που η µείωση του διαφράγµατος οδηγεί σε µεγαλύτερη συγκέντρωση της δέσµης 
Laser γύρω από την κεντρική της θέση (θέση µέγιστης έντασης), µε αποτέλεσµα τα φαινόµενα εκτροπής 
της δέσµης να είναι περιορισµένα (εξαίρεση αποτελεί η κηλίδα που έχει διαχωριστεί από το κυρίως 
χωρίο). Ως αποτέλεσµα, ελαττώνεται η φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια και αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας. 
Όπως συνέβη και µε τα πέντε προηγούµενα Εδάφια, έτσι και εδώ δε θα πρέπει να παραλείψουµε την 
αναφορά µας στη θερµικά επηρεασµένη ζώνη (HAZ) που δηµιουργείται µετά από το πέρας της 
κατεργασίας, δίνοντας εξέχουσα έµφαση στην έκταση της περιοχής αυτής έπειτα από τη διεξαγωγή του 
αντίστοιχου πειράµατος. Μία πρώτη εικόνα µπορεί να ληφθεί από το Σχήµα 6.22.[β] και τη σύγκρισή του 
µε το [α], για το διπλάσιο µέγεθος διαφράγµατος. Στο [β] Σχήµα παρατηρούµε µία HAZ που απλώνεται 
οµοιόµορφα κατά τους Χ και Υ άξονες, γύρω από το φωτοαποδοµηθέν τµήµα. Επιπλέον, η περιοχή που 
παρουσιάζει απλά θερµοκρασιακή ανύψωση λόγω του Laser είναι ελαφρώς ελαττωµένη στο Σχήµα [β] 
από ότι στο [α], µε την ελάττωση του διαφράγµατος να προβάλλει ως ο κύριος αλλά ταυτόχρονα και 
περισσότερο αντιπροσωπευτικός λόγος για αυτή τη µείωση, αν όχι και τόσο µικρή. Είναι επίσης εύκολο 
να παρατηρηθεί ότι η αυξηµένη οµοιοµορφία που επιφέρει στην αποδοµηµένη περιοχή η ελάττωση του 
διαφράγµατος από το οποίο διέρχεται η δέσµη, αφορά και τη HAZ. 
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Στη συνέχεια, θα υπολογίσουµε την αριθµητική τιµή του εµβαδού της HAZ, όπως κάναµε και σε 
παραπάνω Εδάφια. Ορίζουµε ως α’ και β’ αντίστοιχα, την οριζόντια και κατακόρυφη απόσταση µεταξύ 
των δύο άκρων πάνω στο Σχήµα 6.20.[β], από όπου αρχίζει να εµφανίζεται αποχρωµατισµός, που 
παρατηρείται µε λευκό χρώµα. Διατηρώντας την εστίαση (zoom) σταθερή µέσα από το Picture Manager, 
στην τιµή 2.35 µm ανά 1 cm του υποδεκάµετρου, υπολογίζουµε τα εξής: 
• ' 11.4 21.277 242.5578a m= ⋅ = µ  
• ' 5.9 21.277 125.5343 mβ = ⋅ = µ  
Το εµβαδό που περικλείεται από την περιοχή που περιλαµβάνει τόσο τη HAZ όσο και τη 
φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια µπορεί να υπολογιστεί µε τη βοήθεια της σχέσης 
2 4 2' ' 242.5578 125.5343' 23914.8429 2.39148 10
4 4
A m cm−πα β π⋅ ⋅= = = µ = ⋅ . Ως αποτέλεσµα, η έκταση 
της θερµικά επηρεασµένης ζώνης θα είναι απλά η διαφορά της προηγούµενης ποσότητας και του 
εµβαδού της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας ξεχωριστά, δηλαδή θα έχει αριθµητική τιµή ίση µε 
( ) 4 4 2' 2.39148 0.99378 10 1.3977 10A A cm− −− = − ⋅ = ⋅ . Αν κάνουµε τη σύγκριση µε τις αντίστοιχες τιµές 
που εξήχθησαν για τις περιπτώσεις ακτινοβόλησης µε µεγαλύτερη ενέργεια Laser, θα δούµε ότι η 
φωτοαποδοµηµένη περιοχή αυξάνεται σε έκταση (σε σχέση µε την περιοχή µεταξύ 1.1 – 1.15 cm2 στην 
οποία κυµαίνονται οι εκτάσεις, όπως τις υπολογίσαµε στα Εδάφια 6.7.4. και 6.7.5.). Για παράδειγµα, το 
ποσοστό αύξησης της HAZ µεταξύ των περιπτώσεων ενέργειας 2 mJ και 1 mJ (που είναι η τρέχουσα) θα 
ισούται µε 
1.3977 1.11061 25.85%
1.11061
− = . Εκ πρώτης όψεως, µπορούµε να πούµε ότι κάτι τέτοιο φαίνεται 
ιδιαίτερα παράδοξο, αλλά ενδεχοµένως και να µην είναι, από τη στιγµή που η ελάττωση της έντασης του 
Laser προκαλεί µερική προσβολή των επιφανειών που, υπό συνθήκες µεγαλύτερης ενέργειας, θα 
υφίσταντο φωτοαποδόµηση. Με άλλα λόγια, χωρία που θα µπορούσαν να ανήκουν στη 
φωτοαποδοµηµένη περιοχή, εάν η ενέργεια του παλµού µε το οποίο ακτινοβολήθηκε ήταν ίση µε 2 ή 3 
mJ, ανήκουν τώρα στη θερµικά επηρεασµένη ζώνη. 
Επίσης, αύξηση της HAZ παρατηρείται και σε σύγκριση µε την περίπτωση ακτινοβόλησης ενός spot 
του υµενίου από Mo µε Laser ίδιας ενέργειας, το οποίο όµως έχει διέλθει µέσα από διάφραγµα διαµέτρου 
3 µm. Η αύξηση αυτή, από την τιµή 1.23355 cm2, υπολογίζεται ποσοστιαία σε 
1.3977 1.23355 13.31%
1.23355
− = . Ένας πιθανός λόγος για τον οποίο κάτι τέτοιο συµβαίνει ενδέχεται να κάνει 
µε τη µορφή της δέσµης, τόσο από άποψη παραµόρφωσής της όσο και από άποψη µικρότερου 
διασκορπισµού και εντονότερης συγκέντρωσης της δέσµης Laser γύρω από την κεντρική θέση µέγιστης 
έντασης. Αυτό έχει ως αποτέλεσµα, περιοχές που υπό άλλες συνθήκες θα είχαν φωτοαποδοµηθεί σε 
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σηµαντικό βαθµό σχηµατίζοντας οπές, να µην έχουν επηρεαστεί ιδιαίτερα, παρά µόνο στη θερµοκρασία 
τους, ώστε τελικά να λογιστούν ως τµήµατα της HAZ. 
 
6.7.7. Συγκεντρωτική παράθεση πειραµατικών µετρήσεων και αποτελεσµάτων, για όλα τα spots από Mo 
που έχουν ακτινοβοληθεί. Εξαγωγή συµπερασµάτων. 
 
Στα πλαίσια του παρόντος Εδαφίου, θα δοθεί ιδιαίτερη προσοχή και έµφαση στον Πίνακα 6.1., ο 
οποίος παρουσιάζει συγκεντρωτικά όλες τις πειραµατικές µετρήσεις που έχουν διεξαχθεί, έπειτα από την 
ακτινοβόληση των δοκιµίων µε δέσµες Laser χαρακτηριζόµενες από διαφορετικές εντάσεις, και µε 
µεταβλητό µέγεθος διαφράγµατος µεταξύ 1.5 και 3 µm. Ο βασικός σκοπός µιας τέτοιας ανάλυσης είναι 
να µπορούµε να έχουµε µία πληρέστερη εικόνα του πώς τα διάφορα µεγέθη επιδρούν στην έκταση της 
επιφάνειας φωτοαποδόµησης, στην ποιότητα του φαινοµένου και στο πώς κατανέµεται ποιοτικά η 
θερµοκρασία γύρω από το σηµείο όπου εφαρµόστηκε η ακτινοβολία. Σηµειώνεται εδώ ότι οι ποσοτικές 
µετρήσεις µιας τέτοιας κατανοµής απαιτούν τη χρήση ιδιαίτερα εξειδικευµένου εξοπλισµού και 
επιβάλλεται να γίνουν αµέσως µετά το πέρας της διαδικασίας φωτοαποδόµησης, καθώς σε διαφορετική 
περίπτωση τα αποτελέσµατα θα έχουν επηρεαστεί από την ψύξη του υµενίου, λόγω της επαφής του µε το 
περιβάλλον τυπικής θερµοκρασίας, συνήθως όχι µεγαλύτερης από 310 K (για τους καλοκαιρινούς µήνες). 
Α/Α	  
Spot	  
Ενέργεια	  
Laser	  (mJ)	  
Μέγεθος	  
διαφράγματος	  
(μm)	  
Οριζόντια	  
διάσταση	  
(μm)	  
Κατακόρυφη	  
διάσταση	  
(μm)	  
Λόγος	  
διαστάσεων,	  
D:E	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (cm2)	  
Ροή	  
ακτινοβολίας	  
Laser	  (J/cm2)	  
1	   3	   3	   271.084	   153.318	   1.7681	   3.26428E-­‐04	   9.190388	  
2	   2	   3	   186.1738	   143.287	   1.2993	   2.09515E-­‐04	   9.545856	  
3	   1	   3	   179.0712	   134.8848	   1.3276	   1.89705E-­‐04	   5.271342	  
4	   3	   1.5	   225.536	   123.407	   1.8276	   2.18598E-­‐04	   13.723822	  
5	   2	   1.5	   217.0254	   127.662	   1.7	   2.17663E-­‐04	   9.188516	  
6	   1	   1.5	   150.006	   110.64	   1.3558	   9.93782E-­‐05	   10.06257	  
 
Πίνακας 6.1. Παράθεση και σύγκριση µετρήσεων και αποτελεσµάτων που προέκυψαν από την πειραµατική 
διαδικασία ακτινοβόλησης έξι διαφορετικών spots πάνω σε ένα λεπτό υµένιο από Mo, για διαφορετικές 
τιµές έντασης Laser και µεγέθους διαφράγµατος. 
 
Η πρώτη παρατήρηση που µπορεί να γίνει, εξετάζοντας τα παραπάνω αριθµητικά αποτελέσµατα, είναι 
το γεγονός ότι καθώς ελαττώνεται η ένταση της δέσµης, ελαττώνεται και η επιφάνεια που αποδοµείται. 
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Κάτι τέτοιο φαντάζει εν γένει λογικό, επειδή όσο πιο έντονη είναι η ακτινοβολία που προσπίπτει σε µία 
επιφάνεια τόσο πιο έντονα προσβάλλεται αυτή από το Laser, επιφέροντας και τις ανάλογες συνέπειες. Η 
αυξηµένη ένταση της ακτινοβολίας έχει ως επακόλουθο την ταχύτερη ανύψωση της θερµοκρασίας των 
σωµατιδίων του Mo, µε αποτέλεσµα η µετάβαση στην αέρια φάση και η συνακόλουθη αποµάκρυνσή 
τους από την κύρια επιφάνεια του υµενίου να γίνεται ταχύτερα και µε εντονότερο ρυθµό.  
Από τη στιγµή που η προσπίπτουσα δέσµη είναι Gaussian κατά το επίπεδο ΧΥ, το Laser προσβάλλει, 
εκτός από την περιοχή όπου εφαρµόζεται η δέσµη, και µία σειρά από γειτονικές θέσεις. Κοντά στην 
κεντρική περιοχή, η προσβολή γίνεται από ακτίνες µεγαλύτερης ενέργειας, κάτι που, σε συνδυασµό µε το 
πολύ µικρό πάχος του υµενίου, συγκριτικά µε τις δύο άλλες διαστάσεις του (συγκεκριµένα, το πάχος 
µετρήθηκε ίσο µε 250 nm), οδηγεί στην πλήρη φωτοαποδόµηση των υπόψη περιοχών, αφαιρώντας όλο 
το υλικό που αυτές περιλαµβάνουν. Βέβαια, σε περιοχές που βρίσκονται πιο µακριά, και οι οποίες 
ακτινοβολήθηκαν και αυτές µε τη σειρά τους, η ένταση των προσπιπτουσών ακτινών δεν είναι τέτοια 
ώστε να επέλθει φωτοαποδόµηση, κάτι που οφείλεται στο Gaussian προφίλ της δέσµης. Παρά το γεγονός 
ότι τα συγκεκριµένα χωρία δεν αποδοµούνται, η επίδραση του Laser είναι αρκετά σηµαντική ώστε να 
οδηγήσει σε αύξηση της θερµοκρασίας, οδηγώντας µε αυτό τον τρόπο στο σχηµατισµό θερµικά 
επηρεασµένων ζωνών (HAZ). Η ανύψωση της θερµοκρασίας σε αυτές τις ζώνες, όπως συµβαίνει και σε 
διάφορα σηµεία της φωτοαποδοµηµένης περιοχής, µπορεί εν µέρει να οφείλεται και στα φαινόµενα 
θερµικής διάχυσης που λαµβάνουν χώρα εντός του δοκιµίου, όσο και αν ο βαθµός αυτής της διάχυσης 
δεν είναι σηµαντικός, επειδή η σχετικά µικρή διάρκεια παλµού (10 ns, χαρακτηριστική τιµή Laser 
βραχέων παλµών) οδηγεί σε ταχεία αύξηση της θερµοκρασίας. 
Το διάφραγµα µέσα από το οποίο διέρχεται η δέσµη, καθορίζει εντέλει πόσο συγκεντρωµένη αυτή θα 
είναι, άρα και το πόσο θα διασκορπίζεται από το σηµείο της επιφάνειας του υµενίου προς το οποίο 
επιδιώκουµε αυτή να κατευθυνθεί. Ο διασκορπισµός θα είναι µεγαλύτερος στην περίπτωση του 
διαφράγµατος των 3 µm, κάτι που έχει ως συνέπεια να υφίστανται εντονότερη θέρµανση περιοχές γύρω 
από το κέντρο της τελικώς φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας. Η συγκέντρωση των ακτίνων θα είναι 
µεγαλύτερη όταν µειωθεί το διάφραγµα στο µισό, πράγµα που σηµαίνει ότι η πολύ έντονη θέρµανση θα 
περιορίζεται σε στενότερη έκταση. 
Αυτό που συγκεντρώνει το πολύ έντονο ενδιαφέρον του µελετητή – αναγνώστη είναι το γεγονός ότι η 
µεταβολή του εµβαδού, και κατά συνέπεια της ροής ακτινοβολίας Laser (Laser Fluence), δεν είναι 
πάντοτε ανάλογη της έντασης του Laser και του µεγέθους του διαφράγµατος. Υπάρχουν ορισµένες 
περιπτώσεις, εντός του Πίνακα 6.1., στις οποίες ικανοποιείται κάποια σχέση αναλογίας. Μία τέτοια 
παρατηρείται συγκρίνοντας τα αποτελέσµατα από τα Spots µε Α/Α 3 και 6, που αντιστοιχούν σε 
ακτινοβόληση µε Laser ενέργειας 1 mJ και µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm. Συγκεκριµένα, το εµβαδό της 
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φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας ελαττώνεται περίπου στο µισό όταν γίνεται η ίδια ελάττωση στο 
διάφραγµα, ενώ ταυτόχρονα η ποσότητα F (ροή ακτινοβολίας) διπλασιάζεται. Όµως, αν για παράδειγµα 
συγκρίνουµε µεταξύ τους τα αποτελέσµατα από τα Spots 2 και 5, που ακτινοβολήθηκαν µε παλµούς 
ενέργειας 2 mJ, θα δούµε ότι οι σχηµατιζόµενες επιφάνειες έχουν παραπλήσια εµβαδά, µε το F να 
λαµβάνει και αυτό πολύ κοντινές τιµές ανάµεσα στις δύο περιπτώσεις. Αρκετοί παράγοντες συµβάλλουν 
στη µη ικανοποίηση της αναλογίας µεταξύ µεγέθους διαφράγµατος και εµβαδού φωτοαποδοµηµένης 
επιφάνειας, µε τους πιθανότερους να παρατίθενται παρακάτω: 
• Η µεταφορά θερµότητας διαµέσου του υµενίου, κυρίως µέσω αγωγής και συναγωγής, η οποία 
προκαλεί αύξηση της θερµοκρασίας σε τέτοιο βαθµό ώστε τα άτοµα της προσβαλλόµενης περιοχής να 
περιέρχονται στην αέρια κατάσταση και, κατά συνέπεια, να αποµακρύνονται από το υλικό. 
• Η ατελής ευθυγράµµιση και παραµόρφωση της δέσµης Laser, που έχει ως αποτέλεσµα να 
µετατοπίζονται τµήµατα του Gaussian προφίλ της δέσµης σε περιοχές πάνω στο επίπεδο ΧΥ που 
βρίσκονται πιο µακριά από το κεντρικό σηµείο εφαρµογής του Laser. 
• Πιθανές µορφολογικές ατέλειες πάνω στο υµένιο, καθώς επίσης και χωρία που παρουσιάζουν 
µικρότερο πάχος σε σχέση µε άλλα (η τιµή του πάχους του υµενίου που µετρήθηκε, περί τα 280 nm, 
είναι πολύ πιθανό να µην είναι σταθερή σε όλο τον όγκο του υµενίου), µε αποτέλεσµα η ανύψωση της 
θερµοκρασίας να είναι ταχύτερη και η φωτοαποδόµηση ευκολότερη. 
• Ενδεχοµένως να παίζουν ρόλο και ορισµένες παραδοχές στις µετρήσεις και τους υπολογισµούς που 
έχουν διεξαχθεί από την πλευρά µας. Πιο συγκεκριµένα, κάποιες από τις διαστάσεις των δοκιµίων 
(οριζόντιες και κατακόρυφες) έχουν µετρηθεί θεωρώντας ότι η οριζόντια διάσταση αρχίζει να 
µετράται από το µέσον της κατακόρυφης διάστασης της φωτοαποδοµηθείσας επιφάνειας και 
αντίστροφα. Κάτι τέτοιο επηρεάζει και τους υπολογισµούς των εµβαδών, χωρίς να αγνοούµε επίσης 
και το γεγονός ότι ο βαθµός οµοιογένειας των περιοχών από τις οποίες αφαιρείται υλικό µεταβάλλεται 
σηµαντικά ανάλογα µε την περίπτωση, µε αποτέλεσµα ο γενικός τύπος 
4
A παβ=  που έχει 
χρησιµοποιηθεί καθολικά µέχρι στιγµής να µην είναι πάντα ικανοποιητικός και να µη µας δίνει τα 
επιθυµητά αποτελέσµατα. Στην περίπτωση του 5ου Spot, για παράδειγµα, κάτι τέτοιο επιβεβαιώνεται 
από το γεγονός ότι έχει σχηµατιστεί µία γκρίζα κηλίδα λόγω φωτοαποδόµησης από τη – µάλλον 
παραµορφωµένη – δέσµη Laser, η οποία και έχει διαχωριστεί από τη µεγάλη κηλίδα που 
αντικατοπτρίζει την κυρίως φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια. 
 
Επίσης, παρατηρώντας τον Πίνακα 6.1. µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι τόσο η διάχυση θερµότητας 
όσο και η παραµόρφωση και ελλιπής ευθυγράµµιση της δέσµης οφείλεται για την ισότητα (στο περίπου) 
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των εµβαδών των επιφανειών που έχουν αποδοµηθεί, µεταξύ των περιπτώσεων 4 και 5, παρά το γεγονός 
ότι η ενέργεια του Laser µεταξύ αυτών διαφέρει κατά 1 mJ. Κάτι τέτοιο µπορεί να εξηγήσει και τη µη 
αξιόλογη µεταβολή του εµβαδού και της ροής ακτινοβολίας, µεταπηδώντας από την περίπτωση 2 στην 5, 
όπου επιλέγουµε να µειώσουµε το διάφραγµα στη µισή τιµή, διατηρώντας την ενέργεια του Laser σε µία 
τιµή που είναι σταθερή και ίση µε 2 mJ. Τέλος, µπορούµε, συγκρίνοντας τα αποτελέσµατα που 
αναφέρονται στο 1ο και το 4ο Spot µεταξύ τους (ενέργεια 3 mJ, µεταβλητό διάφραγµα), µπορούµε να 
παρατηρήσουµε µείωση περίπου κατά το 1/3 και αύξηση κατά το ήµισυ σε εµβαδό και ροή ακτινοβολίας 
αντίστοιχα, καθώς µειώνεται το διάφραγµα στο µισό. Κάτι τέτοιο προφανώς και δεν υποδηλώνει ότι η 
µεταβολή αυτών των µεγεθών εξαρτάται αναλογικά από το µέγεθος του διαφράγµατος, αλλά δείχνει, αν 
µη τι άλλο, µία σηµαντική µείωση του εµβαδού καθώς το διάφραγµα ελαττώνεται. 
Γενικά, οι συσχετισµοί µεταξύ των διαφόρων spots, όσον αφορά τα τελικά αποτελέσµατα, δεν είναι 
συγκεκριµένοι, και λαµβάνουν υπόψη πολλές διαφορετικές συνθήκες αλλά και παραδοχές οι οποίες τα 
επηρεάζουν. Αυτό που µπορούµε να πούµε είναι ότι, όταν οι συνθήκες κάτω από τις οποίες δύο 
διαφορετικά spots ακτινοβολούνται είναι οι ίδιες ή παραπλήσιες, οι συγκρίσεις που γίνονται µαρτυρούν 
κάποια ικανοποιητική σχέση αναλογίας µε την ενέργεια της δέσµης και το µέγεθος του διαφράγµατος. 
Στη χειρότερη περίπτωση, ακόµα κι αν δηλαδή δεν ικανοποιούνται οι αναλογίες, µπορούµε να πούµε ότι, 
στις πιο πολλές συγκρίσεις, φαίνεται ότι η µονοτονία της ενέργειας της δέσµης (και του µεγέθους του 
διαφράγµατος) είναι η ίδια µε αυτή του εµβαδού και αντίθετη από αυτή της ροής ακτινοβολίας Laser 
(καθώς, στη σχέση υπολογισµού της, που αντιπροσωπεύει ένα λόγο, το µέγεθος της επιφάνειας που έχει 
φωτοαποδοµηθεί βρίσκεται στον παρονοµαστή). 
  Σε αυτό το σηµείο, µπορούµε να εξαγάγουµε ορισµένα ιδιαιτέρως χρήσιµα συµπεράσµατα 
αναφορικά µε την οµοιογένεια των προκυπτουσών επιφανειών. Έχοντας παρατηρήσει όλες τις 
απεικονίσεις που έχουν ληφθεί από το µικροσκόπιο Raman, µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι η ελάττωση 
της ενέργειας του Laser βελτιώνει την ποιότητα της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, ενώ ελαττώνει και 
την έκταση της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ), καθώς οι περιοχές που βρίσκονται σε κάποια 
απόσταση από το κέντρο του σηµείου εφαρµογής προσβάλλονται από ακτινοβολία σαφώς χαµηλότερης 
έντασης (λόγω του Gaussian προφίλ), η οποία, όπως είναι φυσικό, δεν επαρκεί για να προκαλέσει την 
πλήρη φωτοαποδόµηση του δοκιµίου. Επίσης, η ελάττωση του διαφράγµατος αυξάνει την οµοιοµορφία 
των επιφανειών που υφίστανται φωτοαποδόµηση, κάτι που µπορεί να δικαιολογηθεί από το 
στρογγύλευµα της περιφέρειας και την εξάλειψη των ακανόνιστων ακρών που εµφανίζονται κυρίως για 
µέγεθος διαφράγµατος 3 µm και υψηλές τιµές της έντασης του Laser. Τέλος, το µέγεθος των απολήξεων 
που εµφανίζονται δεξιά και αριστερά από την κυρίως επιφάνεια, είτε χωριστά είτε σε άµεση ένωση (υπό 
µορφή «αυτιού»), δεν παρουσιάζει ιδιαίτερη εξάρτηση από την ένταση της δέσµης ή το διάφραγµα, αλλά 
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κυρίως οφείλεται σε πιθανές ατέλειες κατά τη διαδικασία ευθυγράµµισης της δέσµης στο εργαστήριο του 
ΕΙΕ, προκαλώντας παραµόρφωσή της σε µικρότερο ή µεγαλύτερο βαθµό. Τέτοιες ατέλειες είναι 
απολύτως φυσιολογικές σε µία τυπική πειραµατική διαδικασία, και δεν είναι εύκολο να περιοριστούν ή 
να εξαλειφθούν ακόµα και όταν η υπόψη διαδικασία πραγµατοποιείται από χειριστές µε ιδιαίτερα υψηλό 
βαθµό εµπειρίας. 
 
6.7.8. Συγκριτική παράθεση των εκτάσεων της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) και των σχετικών 
διαφορών τους µε τις φωτοαποδοµηµένες περιοχές 
 
Στο παρόν Εδάφιο, θα παραθέσουµε το πώς έχει διαµορφωθεί το εµβαδό της θερµικά επηρεασµένης 
ζώνης (HAZ) για κάθε ένα από τα spots που ακτινοβολήθηκαν πάνω στο λεπτό υµένιο από το Mo, καθώς 
επίσης και το λόγο της φωτοαποδοµηµένης περιοχής προς τη HAZ ανά περίπτωση. Η σηµασία της 
παράθεσης αυτών των αποτελεσµάτων είναι ιδιαίτερα µεγάλη, καθώς µπορεί να µας δώσει το έναυσµα 
για να βελτιστοποιήσουµε, στο µέτρο του δυνατού, τη συγκεκριµένη διαδικασία. Τα αριθµητικά 
αποτελέσµατα στα οποία θα βασιστούµε παρατίθενται στη συνέχεια, στον Πίνακα 6.3.: 
 
 
 
Α/Α	  
Spot	  
Ενέργεια	  
Laser	  
(mJ)	  
Μέγεθος	  
διαφράγματος	  
(μm)	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (cm2)	  
Εμβαδό	  ΗΑΖ	  
(cm2)	  
Λόγος	  
εμβαδών	  
(Φ/Α)	  προς	  
HAZ	  
1	   3	   3	   3.26428E-­‐04	   1.92931E-­‐04	   1.69194	  
2	   2	   3	   2.09515E-­‐04	   1.45474E-­‐04	   1.44022	  
3	   1	   3	   1.89705E-­‐04	   1.23355E-­‐04	   1.53788	  
4	   3	   1.5	   2.18598E-­‐04	   1.11061E-­‐04	   1.96827	  
5	   2	   1.5	   2.17663E-­‐04	   1.13920E-­‐04	   1.91067	  
6	   1	   1.5	   9.93782E-­‐05	   1.39770E-­‐04	   0.71101	  
 
Πίνακας 6.2. Συγκεντρωτική παράθεση των εκτάσεων της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) για κάθε 
ένα από τα ακτινοβοληθέντα Spots, καθώς επίσης και το λόγο εµβαδόν της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας 
προς τη HAZ. 
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Αυτό που µπορούµε καταρχήν να παρατηρήσουµε είναι ότι η έκταση της HAZ ελαττώνεται µε την 
ενέργεια του Laser όταν το διάφραγµα έχει µέγεθος (διάµετρο) 3 µm, κάτι που κρίνεται φυσιολογικό από 
τη στιγµή που η θερµοκρασιακή ανύψωση και η διάχυση θερµότητας εντός του υλικού µειώνεται µε την 
ενέργεια, η οποία ουσιαστικά αντικατοπτρίζει την ενέργεια των φωτονίων του Laser, τα οποία 
απορροφούνται από το υλικό. Η ενέργεια των φωτονίων, κατά την απορρόφησή της, µετατρέπεται σε 
θερµότητα, η οποία αυξάνει τη θερµοκρασία του υλικού τοπικά. Με βάση τις παραπάνω προτάσεις 
µπορούµε να δικαιολογήσουµε την ελάττωση της HAZ στις περιπτώσεις 1 έως 3, στις οποίες ο λόγος 
εµβαδών της φωτοαποδοµηµένης περιοχής προς τη HAZ ταλαντεύεται γύρω από την τιµή 1.5, χωρίς να 
ακολουθεί κάποια συγκεκριµένη συσχέτιση µε την ενέργεια του Laser. Η µέγιστη ενέργεια των 3 mJ, σε 
συνδυασµό µε το µεγάλο διάφραγµα που επιτρέπει το διασκορπισµό της δέσµης κατά το επίπεδο ΧΥ σε 
µεγάλο βαθµό (µε δεδοµένο το Gaussian προφίλ της δέσµης), είναι ένας ιδιαίτερα πιθανός λόγος για τον 
οποίο ο λόγος των δύο επιφανειών που αναφέρονται στον Πίνακα και το Εδάφιο γενικότερα είναι ο 
µέγιστος για το τρέχον διάφραγµα.  
Οι περιπτώσεις 4 και 5 καταδεικνύουν ότι το ελαττωµένο διάφραγµα των 1.5 µm µειώνει σηµαντικά 
την έκταση της ΗΑΖ, λόγω της αυξηµένης συγκέντρωσης των φωτονίων του Laser γύρω από το σηµείο 
εφαρµογής της δέσµης, κάτι που, ως επακόλουθο, ισχύει και για τα φωτόνια που απορροφούνται από το 
υλικό, για τα οποία το εύρος θέσεων πάνω στο επίπεδο ΧΥ είναι περιορισµένο, ασκώντας έτσι σηµαντική 
επίδραση αρχικά στη φωτοαποδοµηµένη περιοχή (η οποία είναι αρκετά υψηλή λόγω και της σηµαντικής 
ενέργειας που περικλείει η δέσµη Laser) και κυρίως στη HAZ, την οποία µειώνει σε τέτοιο βαθµό ώστε 
τελικά ο λόγος της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας προς τη HAZ να διαµορφώνεται λίγο πιο κάτω από 
την τιµή 2. Κάτι τέτοιο προφανώς δεν υφίσταται στην περίπτωση υπ’αριθµόν 6, όπως ο Πίνακας 6.2. 
καταδεικνύει. Πρόκειται για τη µοναδική περίπτωση στην οποία το εµβαδό της HAZ είναι µεγαλύτερο, 
και µάλιστα σε σηµαντικό βαθµό, από την έκταση της φωτοαποδοµηµένης περιοχής. Η εξήγηση για το 
συγκεκριµένο φαινόµενο µπορεί να δοθεί ακολούθως: Καταρχήν, το γεγονός ότι η ένταση του Laser είναι 
1 mJ, σε συνδυασµό µε το Gaussian προφίλ της δέσµης, σηµαίνει ότι το 1 mJ είναι η µέγιστη ένταση που 
µπορεί να υπάρξει στη δέσµη, και την οποία χαρακτηρίζει µία ακτίνα ή µία µικρή οµάδα ακτίνων που 
προσπίπτουν στη θέση που χαρακτηρίζεται από τις ίδιες Χ και Υ συντεταγµένες µε τη θέση εκποµπής, µε 
δεδοµένο ότι η κατεύθυνση της δέσµης είναι στον άξονα των Ζ. Καθώς προχωράµε πάνω στο επίπεδο 
ΧΥ, η ένταση ελαττώνεται, σε τέτοιο βαθµό ώστε να µη συντελείται πλέον φωτοαποδόµηση αλλά απλά 
ένας τυπικός θερµικός επηρεασµός. Στις περιοχές που τον υφίστανται, είτε λόγω πρόσπτωσης των 
ακτίνων είτε λόγω µεταφοράς θερµότητας, είναι εύκολο να παρατηρηθεί ότι η θερµοκρασία της 
επιφάνειας έχει ανέβει, αλλά το γεγονός ότι το πάχος του υµενίου παραµένει αµετάβλητο ή αλλάζει 
ελάχιστα, µας κάνει να σκεφτόµαστε ότι δεν έχει λάβει χώρα φωτοαποδόµηση. Ενδεχοµένως να έχουν 
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τακεί (λιώσει) ορισµένα τµήµατα του υµενίου από την αύξηση της θερµοκρασίας, αλλά, από τη στιγµή 
που δεν έχουν περιέλθει στην αέρια κατάσταση, δεν µπορούµε να αναφερόµαστε σε φωτοαποδόµηση.  
Ο λόγος 0.77 της φωτοαποδοµηµένης περιοχής προς της HAZ, για την περίπτωση 6, είναι µία ισχυρή 
απόδειξη όλων όσων έχουν αναφερθεί παραπάνω, κάτι που σηµαίνει ότι η χρήση Laser έντασης 1 mJ, µε 
τη δέσµη να διέρχεται µέσα από το «µικρό» διάφραγµα διαµέτρου 1.5 µm, δε µας επιτρέπει να 
παραγάγουµε το βέλτιστο αποτέλεσµα όσον αφορά την τελική διαδικασία της φωτοαποδόµησης. 
Παρεµπιπτόντως, αναφερόµενοι στη βελτιστοποίηση της κατεργασίας, µπορούµε να θεωρήσουµε ότι 
σκοπός µας είναι να πετύχουµε την υψηλότερη δυνατή περιοχή φωτοαποδόµησης, ελαχιστοποιώντας 
ταυτόχρονα την έκταση της HAZ. Άρα, κριτήριο βελτιστοποίησης µπορεί να θεωρηθεί είτε ο λόγος των 
δύο εµβαδών, είτε η παραπάνω ποσότητα σε συγκερασµό µε το εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης περιοχής 
από µόνο του. Στην πρώτη περίπτωση, οι συνθήκες ακτινοβόλησης 4 και 5 (µε λόγο εµβαδών µεταξύ 1.9 
και 2) ικανοποιούν την προϋπόθεση βελτιστοποίησης, ενώ στη δεύτερη περίπτωση, η συνθήκη 1, για την 
οποία ο λόγος εµβαδών είναι ιδιαίτερα υψηλός (1.69) αλλά και το εµβαδό της περιοχής φωτοαποδόµησης 
είναι µέγιστο, µπορεί να µας βοηθήσει να πετύχουµε το καλύτερο δυνατό αποτέλεσµα στην κατεργασία.  
 
6.7.9. Υπολογισµός της Απόδοσης Φωτοαποδόµησης και εξαγωγή συµπερασµάτων µέσω αυτής 
 
Ένα ιδιαίτερα σηµαντικό µέγεθος, το οποίο µπορεί να µας δώσει µία καλή εικόνα για το πόσο 
αποτελεσµατική είναι η διαδικασία της φωτοαποδόµησης µε Laser ανάλογα µε την περίπτωση, 
ονοµάζεται απόδοση φωτοαποδόµησης (ablation efficiency) και, όπως τονίζεται στη βιβλιογραφία [Ε1], 
ορίζεται ως ο λόγος του όγκου που έχει φωτοαποδοµηθεί προς την ενέργεια ενός παλµού Laser. Η τυπική 
µονάδα µέτρησης του συγκεκριµένου µεγέθους είναι τα nm3/mJ, αλλά έχουν χρησιµοποιηθεί κατά 
περίπτωση και άλλες µονάδες, όπως τα µm3/mJ. 
  Ο όγκος στον οποίο γίνεται αναφορά µπορεί να υπολογιστεί πολύ εύκολα, γνωρίζοντας ήδη το 
εµβαδό, καθώς αρκεί ο πολλαπλασιασµός του µε το πάχος των 280 nm, µε την παραδοχή (που είναι 
θεωρητικά αληθής) ότι η εφαρµογή του Laser προκαλεί πλήρη αποδόµηση έως την περιοχή µέγιστου 
βάθους. Από τη στιγµή που η φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια προσοµοιάζει σε κύκλο, µπορούµε να 
θεωρήσουµε, υπό µορφή µίας γενικά αποδεκτής παραδοχής, ότι ο όγκος της επιφάνειας αυτής είναι 
περίπου κυλινδρικός. Με αυτό τον τρόπο, ο απλός πολλαπλασιασµός του εµβαδού επί το πάχος µπορεί να 
µας δώσει ικανοποιητικά αποτελέσµατα. Ακόµα και στην περίπτωση που το µέγεθος που έχει βρεθεί δεν 
αντικατοπτρίζει επακριβώς τον όγκο, µπορεί ωστόσο, ως απλό γινόµενο του εµβαδού της 
φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας (που περιλαµβάνει τις διαστάσεις x και y) επί το πάχος (διάσταση z), να 
µας δώσει µία ικανοποιητική εικόνα για το πόσο αποδοτική είναι η φωτοαποδόµηση. 
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Με βάση τα παραπάνω, µπορούµε να καταστρώσουµε τον Πίνακα 6.3., στον οποίο θα εµφανίζονται 
πληροφορίες σχετικά µε τη ροή ακτινοβολίας (ή πυκνότητα ενέργειας) Laser, εκφρασµένη ως ενέργεια 
ανά µονάδα επιφάνειας (J/cm2), τον όγκο της φωτοαποδοµηµένης περιοχής και την απόδοση 
φωτοαποδόµησης, όπως αυτή έχει οριστεί παραπάνω, για όλα τα spots που έχουν ακτινοβοληθεί: 
 
Α/Α	  
Spot	  
Ένταση	  
Laser	  (mJ)	  
Μέγεθος	  
διαφράγματος	  
(μm)	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (μm2)	  
Ροή	  
ακτινοβολίας	  
Laser	  (J/cm2)	  
Όγκος	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (μm3)	  
Απόδοση	  
φωτοαποδόμησης	  
(μm3/mJ)	  
1	   3	   3	   32642.8	   9.190388	   9139.984	   3046.661	  
2	   2	   3	   20951.5	   9.545856	   5866.42	   2933.210	  
3	   1	   3	   18970.5	   5.271342	   5311.74	   5311.740	  
4	   3	   1.5	   21859.8	   13.723822	   6120.744	   2040.248	  
5	   2	   1.5	   21766.3	   9.188516	   6094.564	   3047.282	  
6	   1	   1.5	   9937.8	   10.06257	   2782.584	   2782.584	  
 
Πίνακας 6.3. Παράθεση και σύγκριση των αποδόσεων φωτοαποδόµησης που προέκυψαν από 
υπολογισµούς βασιζόµενους σε µετρήσεις που εξήχθησαν από την πειραµατική διαδικασία ακτινοβόλησης 
έξι διαφορετικών spots πάνω σε ένα λεπτό υµένιο από Mo, για διαφορετικές τιµές έντασης Laser και 
µεγέθους διαφράγµατος. 
 
Για την ανάλυση που θα ακολουθήσει, θα µας είναι χρήσιµα στοιχεία, πέραν του παραπάνω Πίνακα, 
τόσο ο Πίνακας 6.4. όσο και το Σχήµα 6.24., που αναπαριστούν, αριθµητικά και γραφικά αντίστοιχα, την 
εξέλιξη της απόδοσης φωτοαποδόµησης καθώς αυξάνεται η πυκνότητα ενέργειας (ροή ακτινοβολίας) της 
δέσµης Laser: 
 
Ροή	  ακτινοβολίας	  Laser	  
(J/cm2)	  
Απόδοση	  φωτοαποδόμησης	  
(μm3/mJ)	  
5.271342	   5311.74	  
9.188516	   3047.28	  
9.190388	   3046.66	  
9.545856	   2933.21	  
10.06257	   2782.58	  
13.723822	   2040.25	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Πίνακας 6.4. Εξέλιξη της απόδοσης φωτοαποδόµησης καθώς αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας. 
 
 
Σχήµα 6.24. Μεταβολή της απόδοσης φωτοαποδόµησης καθώς αυξάνεται η πυκνότητα ενέργειας Laser. 
 
Παρατηρώντας αρχικά το Σχήµα 6.22., αλλά πολύ περισσότερο τον Πίνακα που βρίσκεται ακριβώς 
από πάνω, µπορούµε να διαπιστώσουµε αρχικά ότι όσο αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας ελαττώνεται η 
απόδοση της φωτοαποδόµησης. Μάλιστα, εάν δώσουµε επιπλέον προσοχή στα αριθµητικά 
αποτελέσµατα, και πολλαπλασιάσουµε την πυκνότητα ενέργειας µε την αντίστοιχη απόδοση, σε κάθε µία 
από τις έξι εξεταζόµενες περιπτώσεις, µπορούµε να οδηγηθούµε στο πολύ σηµαντικό συµπέρασµα ότι τα 
δύο µεγέθη που αντιπαρατίθενται είναι αντιστρόφως ανάλογα, µε αποτέλεσµα να µπορεί η εξέλιξη των 
διαφόρων τιµών να αναπαρασταθεί µε µία υπερβολή της µορφής ay
x
= , όπου x τα δεδοµένα στον 
οριζόντιο άξονα, y αυτά που βρίσκονται στον κατακόρυφο και α θετική πραγµατική σταθερά. Μπορούµε 
εποµένως να παρατηρήσουµε ότι, για την ελάχιστη τιµή ροής ακτινοβολίας από αυτές που έχουν 
υπολογιστεί κατά τη διάρκεια του πειράµατος, η απόδοση του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης είναι 
µέγιστη, και ελαττώνεται εκθετικά όσο προχωράµε προς τα δεξιά του διαγράµµατος. Με την απόδοση για 
τιµές πυκνότητας ενέργειας άνω των 10 J/cm2 να διαµορφώνεται σε τιµές κατώτερες των 3000 µm3/mJ, 
µπορούµε να κρίνουµε ότι η διεργασία δεν είναι πλέον αποδοτική. 
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Πυκνότητα	  ενέργειας	  (ροή	  ακτινοβολίας)	  Laser	  (J/cm2)	  
Εξέλιξη	  της	  απόδοσης	  φωτοαποδόμησης	  
συναρτήσει	  της	  πυκνότητας	  ενέργειας	  
Laser	  (με	  βάση	  το	  διεξαχθέν	  πείραμα	  στο	  
ΕΙΕ)	  
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  307	  
	  
Το γεγονός ότι η απόδοση της διεργασίας µειώνεται σε τέτοιο βαθµό όταν η ροή ακτινοβολίας φτάσει 
σε υψηλά επίπεδα, µπορεί να εξηγηθεί πειραµατικά λαµβάνοντας υπόψη τέσσερις παράγοντες, τους 
οποίους αναφέρει ο Γρηγορόπουλος, καθηγητής του Πανεπιστηµίου Berkeley στις Ηνωµένες Πολιτείες, 
στη βιβλιογραφία [166], και οι οποίοι επιβεβαιώνονται και στην παρούσα περίπτωση: 
• Καθώς η ισχύς του Laser αυξάνεται, αρχίζουν να εµφανίζονται κρουστικά κύµατα. 
• Τα δηµιουργούµενα κρουστικά κύµατα είναι υπεύθυνα για τη δηµιουργία υψηλών πιέσεων, κάτι που 
έχει ως άµεση συνέπεια την ελάττωση του όγκου του υλικού. 
• Ο ιονισµός διαφόρων ατόµων ή µορίων κατά τη διάρκεια της αλληλεπίδρασης ακτινοβολίας – ύλης 
οδηγεί στη δηµιουργία ενός νέφους πλάσµατος, το οποίο προκαλεί εξασθένηση της προσπίπτουσας 
ακτινοβολίας καθώς διέρχεται, στην εξέλιξη του παλµού (ή και σε επόµενους παλµούς, αν γίνεται 
ακτινοβόληση τεµαχίων µε µεγαλύτερο πάχος από αυτό που µπορεί να αποδοµηθεί µε έναν παλµό), 
µέσα από το πλάσµα. Αυτό αποτελείται από ιόντα και ελεύθερα ηλεκτρόνια, όπως γνωρίζουµε από τη 
βασική θεωρία σχετικά µε τις καταστάσεις τις ύλης. 
• Ενδεχόµενη αποκόλληση πλάσµατος συντελεί στην ελάττωση του συντελεστή απορρόφησης του 
υλικού του υµενίου. 
 
6.7.10. Μετρήσεις βάθους φωτοαποδόµησης και τραχύτητας επιφάνειας 
 
Το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ της εταιρείας KLA-Tencor, για το οποίο έγινε λόγος νωρίτερα στο 
παρόν κεφάλαιο, χρησιµοποιήθηκε για να µας βοηθήσει να µετρήσουµε τις τιµές για δύο σηµαντικά 
µεγέθη τα οποία θα πρέπει να ληφθούν υπόψη έπειτα από την ολοκλήρωση της κατεργασίας. Το ένα εξ 
αυτών είναι το βάθος φωτοαποδόµησης, δηλαδή το βάθος (κατά τον άξονα Z) στο οποίο έχει λάβει χώρα 
αφαίρεση υλικού. Το άλλο είναι η τραχύτητα της ακτινοβοληµένης επιφάνειας, που έχει να κάνει µε τις 
γεωµετρικές αποκλίσεις της επιφάνειας από την κατάσταση πλήρους επιπεδότητας [Πηγή: 
http://meklab.teipir.gr/files/TRB/Notes/CH1_Roughness_N.pdf]. Για το συγκεκριµένο µέγεθος, θα 
εξαχθούν συµπεράσµατα υπολογίζοντας, σε προσεγγιστικό βαθµό, το µέγεθος της µέγιστης τραχύτητας, 
Rt. Το µέγεθος αυτό  αντικατοπτρίζει τη µέγιστη απόκλιση από την επιπεδότητα και η οποία, στο σχήµα 
που δίνει το προφιλόµετρο, υπολογίζεται ως η µέγιστη κατακόρυφη απόσταση της πιο υψηλής κορυφής 
από τη βαθύτερη κοιλία.  
Μπορούµε να αναφέρουµε εδώ ότι, ένα άλλο µέγεθος το οποίο θα µπορούσε να χρησιµοποιηθεί στην 
ανάλυσή µας, και το οποίο ενδέχεται να µας απασχολήσει σε µελλοντικές µελέτες, είναι η µέση τραχύτητα 
Ra. Παριστάνει τη µέση τιµή των αποκλίσεων όλων των σηµείων πάνω στο προφίλ της επιφάνειας, για το 
ορισθέν µήκος δειγµατοληψίας, και µπορεί να υπολογιστεί ως ο λόγος όλων των εµβαδών των επιµέρους 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  308	  
	  
χωρίων που περικλείονται από τη γραµµή / καµπύλη του προφίλ της ταχύτητας και την – παράλληλη 
στον οριζόντιο άξονα – κεντρική γραµµή. Σηµειώνεται ότι µε τον όρο κεντρική γραµµή αναφερόµαστε σε 
µία γραµµή αναφοράς η οποία έχει οριστεί πάνω στο προφίλ της επιφάνειας όχι αυθαίρετα, αλλά κατά 
τέτοιον τρόπο ώστε το εµβαδό της επιφάνειας που σχηµατίζεται πάνω από τη γραµµή να είναι το ίδιο µε 
αυτό που βρίσκεται από κάτω. Ο προσδιορισµός της κεντρικής γραµµής δεν είναι ιδιαίτερα εύκολος, ενώ 
και τα εµβαδά των επιµέρους επιφανειών δε χαρακτηρίζονται, σε πολλές περιπτώσεις, από κάποια 
συµβατική γεωµετρική σχέση, µε σκοπό τον εύκολο υπολογισµό του υπόψη µεγέθους τραχύτητας. 
Σηµειώνεται εδώ ότι οι φωτοαποδοµηµένες περιοχές πάνω στις οποίες έχει εστιάσει το προφιλόµετρο 
(ή πάρα πολύ κοντά, για να είµαστε πιο ακριβείς, µε δεδοµένο ότι η ακίδα του προφιλόµετρου δεν 
τοποθετείται ακριβώς πάνω στη φωτοαποδοµηµένη περιοχή) αφορούν ακτινοβόληση µε δέσµες Laser 
που έχουν διέλθει µέσα από διάφραγµα διαµέτρου 1.5 µm. Κατά συνέπεια, στο παρόν εδάφιο θα 
παρατεθούν τρεις (3) διαφορετικές εικόνες από το προφιλόµετρο. Σε κάθε µία από αυτές, θα δοθεί 
έµφαση στην κόκκινη καµπύλη που αφορά το προφίλ της τραχύτητας, η οποία έχει τοποθετηθεί σε ένα 
δισδιάστατο καρτεσιανό σύστηµα αξόνων. Στον οριζόντιο άξονα παριστάνεται το µήκος πάνω στο 
δοκίµιο και στον κατακόρυφο η τραχύτητα. Είναι ζωτικής σηµασίας να αναφερθεί εδώ ότι η 
(κατακόρυφη) απόσταση της βαθύτερης κοιλίας από την κεντρική γραµµή αντικατοπτρίζει το (µέγιστο) 
βάθος φωτοαποδόµησης, το οποίο µας αφορά επί του παρόντος. 
 
Αρχίζουµε την ανάλυσή µας από το πρώτο Spot που ακτινοβολήθηκε µε δέσµη Laser (µέγιστης) 
έντασης 3 mJ (µέσα από το οποίο διέρχεται η δέσµη). Η εικόνα που ελήφθη από το προφιλόµετρο, 
εστιάζοντας σε αυτό το Spot, παρατίθεται στο παρακάτω Σχήµα 6.25.: 
 
Σχήµα 6.25. Εικόνα που ελήφθη από το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ, για το Spot από Mo που 
ακτινοβολήθηκε µε δέσµη Laser έντασης 3 mJ. 
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Το παραπάνω Σχήµα αρχικά επιβεβαιώνει το γεγονός ότι η ακτινοβόληση µε Laser 3 mJ δίνει το 
µέγιστο δυνατό µήκος της επιφάνειας από την οποία αφαιρείται πλήρως υλικό κατά τον άξονα των Z, 
κάτι που φαίνεται από τη µέτρηση των δύο άκρων της περιοχής για τα οποία η τραχύτητα ταλαντεύεται 
λίγο πάνω από τα -0.3 µm. Το Σχήµα δείχνει ότι η περιοχή για την οποία γίνεται λόγος έχει µήκος 200 
µm περίπου. Δε λαµβάνεται υπόψη η µεγάλη αυξοµείωση της κλίσης της καµπύλης, στην περιοχή 
µήκους 220-240 µm. Εάν ληφθεί υπόψη, τότε το µήκος στο οποίο αναφερόµαστε ανέρχεται στα 220 µm 
περίπου, επιβεβαιώνοντας πλήρως τα αποτελέσµατα για την οριζόντια διάσταση της φωτοαποδοµηµένης 
περιοχής, όπως µετρήθηκε στο Εδάφιο 6.7.4. έστω και µε µία πολύ µικρή αριθµητική απόκλιση της τάξης 
των 5 µm, η οποία οφείλεται σε πιθανά σφάλµατα κατά τη µέτρηση µε το υποδεκάµετρο.  
Εάν παρατηρήσουµε προσεκτικά το παραπάνω Σχήµα, θα δούµε ότι η πιο βαθιά κοιλία που 
εµφανίζεται χαρακτηρίζεται από βάθος 280 µm, το οποίο συµπίπτει µε το πάχος του υµενίου. Ως 
συµπέρασµα µπορούµε να πούµε αρχικά ότι ο ένας nanosecond παλµός Laser είναι αρκετός ώστε να 
επιφέρει την πλήρη φωτοαποδόµηση του δοκιµίου, έστω και κατά τόπους. Το «κατά τόπους» 
δικαιολογείται από το γεγονός ότι το βάθος φωτοαποδόµησης δεν είναι ενιαίο, αλλά υφίσταται ορισµένες 
µικρές αυξοµειώσεις, κάτι που µπορεί να αποτελεί ένδειξη ενός εκ των παρακάτω: 
• Η φωτοαποδόµηση της επιφάνειας δεν έχει συντελεστεί πλήρως (ενδεχοµένως να είναι µερική κατά 
περίπτωση, όπως π.χ. στην οριζόντια θέση των 70 µm, όπου το τοπικό βάθος φωτοαποδόµησης είναι 
ελάχιστα µεγαλύτερο από 200 µm). 
• Υπάρχει περίπτωση να έχει φωτοαποδοµηθεί πλήρως η επιφάνεια αλλά παρ’όλα αυτά να µην είναι 
σταθερή η ένδειξη του βάθους επειδή το πάχος του υµενίου δεν είναι οµοιόµορφο και παρουσιάζει 
αποκλίσεις κατά τόπους. Άλλωστε, η τιµή 280 nm για το πάχος του υµενίου µετρήθηκε τοπικά στο 
ΕΙΕ, και όχι σε περισσότερα από ένα σηµεία, τόσο για να ελεγχθεί ο βαθµός οµοιοµορφίας του πάχους 
όσο και για να υπολογιστεί κάποια µέση τιµή µετρώντας περισσότερα από ένα σηµεία. 
Η µέγιστη τραχύτητα Rt, αναφέρεται πάνω στην εικόνα του προφιλόµετρου µε την ονοµασία TIR. Η 
ένδειξη  δηλώνει ότι 0.63092 630.92tR m nm= µ = , πράγµα που µας 
απαλλάσσει από επιπλέον υπολογισµούς, καθώς το προφιλόµετρο τους διεξάγει για εµάς. Πάντως η 
υψηλότερη κορυφή του προφίλ βρίσκεται περίπου 350 nm υψηλότερα από τη νοητή / µηδενική (όχι 
απαραίτητα κεντρική) γραµµή που έχει οριστεί από το πρόγραµµα απεικόνισης, κάτι που µπορεί να 
αποτελέσει ένα ακόµα δείγµα σχετικά µε το πόσο υψηλή είναι η τραχύτητα. Κάτι τέτοιο µπορεί να µας 
χρησιµεύσει σε τυχόν αριθµητικές συγκρίσεις που θα επιθυµήσουµε να διεξαγάγουµε στη συνέχεια. 
 
Στο ακόλουθο Σχήµα 6.26. µπορούµε να παρατηρήσουµε την εικόνα του προφίλ της τραχύτητας για 
το Spot που ακτινοβολήθηκε µε Laser ενέργειας 2 mJ: 
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Σχήµα 6.26. Εικόνα που ελήφθη από το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ, για το Spot από Mo που 
ακτινοβολήθηκε µε δέσµη Laser έντασης 2 mJ. 
 
Από το παραπάνω Σχήµα, µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι οι περιοχές που έχουν υποστεί 
φωτοαποδόµηση, έστω και σε µικρό βαθµό, είναι αυτές για τις οποίες η τιµή της τραχύτητας επιφάνειας 
είναι αρνητική. Βάσει της θεώρησης αυτής, η περιοχή φωτοαποδόµησης έχει µήκος περίπου ίσο µε 
( )290 125 165 m− = µ , κάτι που όµως δεν έρχεται σε πλήρη συµφωνία µε την τιµή 217.0254 µm που 
έχουµε βρει από τον Πίνακα 6.1.. Είναι πιθανό κάτι τέτοιο να οφείλεται στο γεγονός ότι ελήφθησαν 
υπόψη, στις µετρήσεις που έχουµε κάνει για τον υπολογισµό της οριζόντιας διάστασης της 
ακτινοβοληµένης περιοχής, οι µικρές κηλίδες που έχουν δηµιουργηθεί είτε από ελλιπή ευθυγράµµιση της 
δέσµης είτε από την εκτόπιση αποβεβληµένου ή τηγµένου υλικού, ή οι πιθανές απολήξεις («αυτιά») που 
σχηµατίζονται στα άκρα της αποδοµηµένης επιφάνειας (το Σχήµα 6.18.[β] επιβεβαιώνει τα λεγόµενά 
µας). Ο βασικός µας σκοπός και εδώ, όπως έγινε και µε το προηγούµενο Σχήµα, είναι να διαπιστώσουµε 
σε τι βάθος λαµβάνει χώρα η φωτοαποδόµηση του υλικού. Αναµένουµε, από τη στιγµή που το 
ακτινοβολούµενο χωρίο ανήκει σε λεπτό υµένιο, το µολυβδαίνιο είναι ιδιαίτερα απορροφητικό υλικό (µε 
συντελεστή απορρόφησης 0.5714, κάτι που σηµαίνει ότι απορροφά το 57.14% των προσπιπτόντων 
φωτονίων από τη δέσµη Laser) και οι θερµοκρασίες τήξης και εξάτµισής τους µπορούν να επιτευχθούν 
εύκολα, µε δεδοµένη τη σχετικά υψηλή θερµική αγωγιµότητά του (142W mK  στους 293 Κ), ότι το βάθος 
φωτοαποδόµησης θα είναι σχεδόν ίσο µε το πάχος του υµενίου. Κάτι τέτοιο επιβεβαιώνεται και εδώ, 
καθώς το Σχήµα µπορεί να µας βοηθήσει να διαπιστώσουµε ότι όντως το βάθος φωτοαποδόµησης 
ανέρχεται στα 280 nm, όσο είναι και το πάχος του υµενίου. Άρα, και στην περίπτωση ακτινοβόλησης µε 
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παλµούς ενέργειας 2 mJ, µπορούµε να συµπεράνουµε ότι η υπόψη ενέργεια, σε συνδυασµό µε το πολύ 
µικρό πάχος συγκριτικά µε τις άλλες δύο διαστάσεις του υµενίου, είναι αρκετή ώστε να προκαλέσει 
πλήρη αφαίρεση υλικού (εκτός από περιοχές πολύ µικρής έκτασης, π.χ. µεταξύ των οριζόντιων θέσεων 
260 έως 295 µm) µε ένα µόνο nanosecond παλµό. 
Όσον αφορά τη µέγιστη τραχύτητα, η ένδειξη , ή ακόµα και η 
«χειροκίνητη» µέτρηση της κατακόρυφης απόστασης µεταξύ της υψηλότερης κορυφής και της 
βαθύτερης κοιλίας πάνω στο προφίλ τραχύτητας, µπορεί να µας οδηγήσει στη διαπίστωση ότι 
1.1229tR m= µ , που είναι µία τιµή αρκετά µεγαλύτερη ή σχεδόν διπλάσια αυτής που υπολογίστηκε για το 
Spot που ακτινοβολήθηκε µε έναν παλµό Laser ενέργειας 3 mJ. Η υψηλότερη κορυφή του προφίλ 
χαρακτηρίζεται από θετική τεταγµένη 0.81 µm περίπου, µε την αντίστοιχη τιµή από το Σχήµα 6.23. να 
είναι κάτι λιγότερο από τη µισή. Και αυτό αποτελεί δείγµα του γεγονότος ότι η σχηµατιζόµενη επιφάνεια 
παρουσιάζει τοπικά αυξηµένη τραχύτητα. Η λέξη-κλειδί στην προηγούµενη πρόταση είναι «τοπικά», από 
την άποψη ότι η οριζόντια έκταση στην οποία αντιστοιχεί αυτή η ιδιαίτερα αυξηµένη τιµή της 
τραχύτητας (και η οποία εµφανίζεται υπό µορφή ενός «λόφου») είναι περιορισµένη συγκριτικά µε την 
αντίστοιχη έκταση του «λόφου» γύρω από την κορυφή των 350 nm, στο Σχήµα 6.23.. 
Είναι τέλος σηµαντικό να αναφέρουµε ότι, όπως φαίνεται στο παραπάνω Σχήµα 6.24., το βάθος 
φωτοαποδόµησης παρουσιάζει µία σχετικά σταθερή τιµή χωρίς πολλές διαβαθµίσεις, σε αντίθεση µε την 
περίπτωση ακτινοβόλησης µε Laser ενέργειας 3 mJ. Πράγµατι, όπως φαίνεται στο Σχήµα 6.23., το βάθος 
φωτοαποδόµησης παρουσιάζει αυξοµειώσεις σε όλη την έκταση της ακτινοβοληθείσας επιφάνειας, κάτι 
που αποτελεί δείγµα ότι η µεγάλη ενέργεια Laser επιδρά αρνητικά στην οµοιοµορφία της προκύπτουσας 
επιφάνειας. Αντίθετα, όταν η ακτινοβόληση γίνεται µε ασθενέστερους παλµούς, η αποδόµηση της 
επιφάνειας είναι περισσότερο οµοιόµορφη και, κατά συνέπεια, η ποιότητα της κατεργασίας βελτιώνεται. 
 
Η ανάλυσή µας ολοκληρώνεται εξετάζοντας το Spot που ακτινοβολήθηκε µε παλµό Laser ενέργειας 1 
mJ, της µικρότερης από τις τρεις που εξετάστηκαν στην παρούσα ανάλυσή µας. Το Σχήµα 6.27. θα µας 
βοηθήσει να εξαγάγουµε µία σειρά από χρήσιµα συµπεράσµατα: 
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Σχήµα 6.27. Εικόνα που ελήφθη από το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ, για το Spot από Mo που 
ακτινοβολήθηκε µε δέσµη Laser έντασης 1 mJ. 
 
Καταρχήν, είναι εµφανές ότι το βάθος φωτοαποδόµησης παρουσιάζει µία τιµή που υφίσταται 
ελάχιστες αυξοµειώσεις και παραµένει σχετικά σταθερή. Είναι δικαιολογηµένη αυτή η παρατήρηση, εάν 
λάβουµε υπόψη τη µορφή της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, όπως αυτή απεικονίζεται στο Σχήµα 
6.22.[β] ή στο Σχήµα 6.23.. Συγκεκριµένα, φαίνεται, από την απόχρωση και τις διαβαθµίσεις του 
χρώµατος της επιφάνειας, ότι έχει επιτευχθεί ιδιαίτερα υψηλή οµοιοµορφία στην αποδόµηση, κάτι που 
επιβεβαιώνεται και από το Σχήµα 6.27., εστιάζοντας πάντα στην περιοχή που χαρακτηρίζεται από 
αρνητική τεταγµένη (y). 
 Η κηλίδα που εµφανίζεται στη δεξιά πλευρά καθενός από τα δύο προαναφερθέντα Σχήµατα, ή τα 
µικρά χωρία γκρίζου χρώµατος που βρίσκονται αριστερά της κυρίως επιφάνειας, ενδέχεται να 
αντικατοπτρίζονται από τις κορυφές των 0.98 µm και 0.45 µm αντίστοιχα, οι οποίες φαίνονται στο Σχήµα 
6.27.. Ιδιαίτερα η δεξιά κορυφή είναι πολύ στενή (από άποψη έκτασης στον οριζόντιο άξονα), συγκριτικά 
µε τις δύο άλλες κορυφές των προηγούµενων Σχηµάτων (6.25. και 6.26.) για τις οποίες έχει ήδη γίνει 
λόγος, δείγµα του γεγονότος ότι η υψηλή τραχύτητα εµφανίζεται σε ένα πολύ µικρό χωρίο, το οποίο δε 
φαίνεται, οπτικά τουλάχιστον, να επηρεάζει γενικότερα τη µέση τιµή της τραχύτητας.  
Και σε αυτή την περίπτωση, µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι το βάθος φωτοαποδόµησης έχει τιµή 
280 nm, που είναι ίδια µε τις συνθήκες ακτινοβόλησης µε παλµούς Laser υψηλότερης έντασης. Αυτό 
δηλαδή σηµαίνει ότι και το 1 mJ είναι αρκετή ενέργεια για να αποδοµήσει πλήρως το υµένιο (µε 
δεδοµένο ότι η πρακτικά εκµεταλλεύσιµη ενέργεια είναι ίση µε 0.5714 mJ, αφού τόση απορροφάται από 
τα φωτόνια, λαµβάνοντας υπόψη το συντελεστή απορρόφησης 57.14%). Στην πλήρη αποδόµηση της 
περιοχής παίζει ρόλο και η θερµική αγωγιµότητα του Mo (142W mK ), η οποία είναι ιδιαίτερα υψηλή 
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ώστε να µπορεί να οδηγήσει σε τήξη και εξάτµιση ορισµένες περιοχές του υλικού και να προκαλέσει τον 
επιθυµητό βαθµό φωτοαποδόµησης. 
Τέλος, αναφέρουµε ότι η µέγιστη τραχύτητα, είτε µέσω υπολογισµού της κατακόρυφης απόστασης από 
την υψηλότερη κορυφή στη βαθύτερη κοιλία, είτε από την ένδειξη  του 
προφιλόµετρου, υπολογίζεται ίση µε 1.2652tR m= µ , δείγµα του γεγονότος ότι όσο µειώνεται η ισχύς του 
Laser τόσο αυξάνεται η µέγιστη τραχύτητα της επιφάνειας, η οποία µάλλον εµφανίζεται σε θέση που 
ανήκει στη HAZ και έχει απλώς επηρεαστεί είτε από την προσπίπτουσα ακτινοβολία είτε από την 
εκτόπιση τήγµατος ή αποβεβληµένου υλικού. 
 
6.8. Οπτικά αποτελέσµατα από το ακτινοβοληθέν δοκίµιο από αλουµίνιο (Al) 
 
Κατ’αντιστοιχία µε την προηγούµενη Υποενότητα, στην οποία µελετήθηκε η επίδραση που έχει η 
ακτινοβολία Laser όταν προσπίπτει πάνω σε συγκεκριµένα spots του εξετασθέντος λεπτού υµενίου από 
Mo, θα εστιάσουµε εδώ στην ακτινοβόληση περιοχών ενός άλλου λεπτού υµενίου από αλουµίνιο (Al), 
όπως αυτή έγινε µέσα στο κτίριο του Εθνικού Ιδρύµατος Ερευνών (ΕΙΕ) στα πλαίσια της διεξαχθείσας 
πειραµατικής διαδικασίας. Οι µετρήσεις και τα αποτελέσµατα που θα παρατεθούν στη συνέχεια της 
Υποενότητας αναµένεται να παρουσιάσουν ιδιαίτερο ενδιαφέρον τόσο από µόνες τους, όσο και 
συγκριτικά µε το δοκίµιο από Mo που εξετάσαµε παραπάνω, τόσο λόγω των διαφορετικών ιδιοτήτων των 
δύο υλικών όσο και λαµβάνοντας υπόψη τη µικρή, αλλά υπολογίσιµη, διαφορά στα πάχη των υµενίων 
που είναι στη διάθεσή µας (280 nm για το Mo, 390 nm για το Al, όπως αυτά µετρήθηκαν στο 
Εργαστήριο). Καταρχήν, οι πυκνότητες µάζας σε θερµοκρασία περιβάλλοντος διαφέρουν σηµαντικά 
ανάµεσα στα δύο στοιχεία (2.7 g/cm3 στο Al, 12.26 g/cm3 στο Mo), ενώ διακρίνονται και εµφανείς 
διαφορές στην κρυσταλλική δοµή αλλά και στην απόσταση µεταξύ γειτονικών ατόµων, α. Συγκεκριµένα, 
το Al έχει δοµή FCC µε a = 3.536 Å (η τιµή υπολογίστηκε λαµβάνοντας υπόψη τη σχέση 2 2aa r= , για 
κρυσταλλικές δοµές FCC, αλλά και την τιµή της ατοµικής ακτίνας του Al, 1.54A
o
ar = ), ενώ το Mo 
χαρακτηρίζεται από δοµή BCC µε a = 2.7252 Å. Τέλος, σηµαντικό ρόλο αναµένεται να παίξουν και 
πιθανές διαφοροποιήσεις στα σηµεία τήξης και βρασµού των δύο υλικών. Οι δύο αντίστοιχες τιµές για το 
Al είναι 933.47 Κ και 2740.15 Κ, ενώ για το Mo είναι σαφώς υψηλότερες και ανέρχονται στα 2890.15 Κ 
και 4885.15 Κ αντίστοιχα [Πηγή: www.chemicalelements.com]. 
Στα πλαίσια των συγκεκριµένων µετρήσεων, διατηρήσαµε το µέγεθος του διαφράγµατος σταθερό και 
ίσο µε 1.5 µm, µην έχοντας µεταβάλει τη συγκεκριµένη τιµή έπειτα από τη διεξαγωγή των αντίστοιχων 
πειραµάτων στο υµένιο από Mo (τα οποία προηγήθηκαν χρονικά της περίπτωσης του Al). Με αυτό τον 
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τρόπο, και λαµβάνοντας υπόψη ότι διεξαγάγαµε ακτινοβολήσεις µε ενέργειες Laser 3, 2 και 1 mJ, όπως 
και στην προηγούµενη περίπτωση, καταλήξαµε στη δηµιουργία 6 επιφανειών που προσεβλήθησαν από 
την ακτινοβολία (2 διακριτά σηµεία για κάθε διαφορετική τιµή έντασης της δέσµης). Είναι πολύ 
σηµαντικό να δούµε το πώς όλοι οι αρχικά θεωρούµενοι παράγοντες επιδρούν στην τελική διαµόρφωση 
της επιφάνειας, και το αν, και σε ποιο βαθµό, λαµβάνει χώρα φωτοαποδόµησή της, υπό µορφή αφαίρεσης 
υλικού. Για κάθε διαφορετική τιµή έντασης, έχουν παρατηρηθεί µε το µικροσκόπιο και έχουν εξαχθεί σε 
αρχεία εικόνας JPG, δύο διαφορετικές φωτογραφίες, εκ των οποίων η µία παρουσιάζει και τα δύο 
ακτινοβοληθέντα spots για την υπόψη ένταση, ενώ η άλλη εστιάζει, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση, στο ένα 
από τα δύο.  
 
6.8.1. Spot δοκιµίου Al ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 3 mJ 
 
Το πρώτο από τα τρία σκέλη του πειράµατος που πραγµατοποιήθηκε πάνω στο υµένιο από Mo, αφορά 
την ακτινοβόληση µε Laser ενέργειας 3 mJ (για λόγους που αναφέρθηκαν στην Υποενότητα 6.7., δεν 
κατέστη εφικτή η εφαρµογή µεγαλύτερης ενέργειας δέσµης πάνω στο δοκίµιο). Έπειτα από την 
παρέλευση δύο παλµών Laser διάρκειας 10 ns, καθένας από τους οποίους προσέπεσε σε διαφορετικό 
σηµείο (spot) πάνω στο δοκίµιο, ελήφθησαν δύο εικόνες των επιφανειών που προσβλήθηκαν, και οι 
οποίες απεικονίζονται στο παρακάτω Σχήµα 6.28.[α]. Το Σχήµα 6.28.[β], το οποίο βρίσκεται ακριβώς 
δίπλα, εστιάζει (σε µεγαλύτερη µεγέθυνση από ό,τι στην περίπτωση [α]) και δίνει έµφαση στο ένα από τα 
δύο – σχεδόν πανοµοιότυπα – ακτινοβοληθέντα χωρία, και µπορεί να µας δώσει πιο εµπεριστατωµένες 
λεπτοµέρειες που σχετίζονται µε τις συνέπειες της εφαρµογής της ακτινοβολίας. 
Αξίζει εδώ να σηµειωθεί ότι, όπως και στην περίπτωση των εικόνων του µικροσκοπίου για το Mo, οι 
οποίες εξετάστηκαν στην Υποενότητα 6.7., κρίνεται απαραίτητη η εστίαση µόνο στο ένα από τα δύο 
Spots που ακτινοβολήθηκαν µε τη συγκεκριµένη ενέργεια, καθώς οι συνθήκες ακτινοβόλησης είναι ίδιες 
ή παραπλήσιες και για τα δύο Spots, µε αποτέλεσµα οι προκύπτουσες µορφές των ακτινοβοληµένων 
επιφανειών να µοιάζουν αισθητά µεταξύ τους. 
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             (α)                 (β) 
 
Σχήµα 6.28. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Al, µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 3 mJ. [a] Και τα δύο spots που ακτινοβολήθηκαν, [β] Το ένα από τα 
δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Παρατηρώντας αρχικά το παραπάνω Σχήµα, µπορούµε να διαπιστώσουµε πολύ σηµαντικές διαφορές 
ανάµεσα στα αποτελέσµατα που επιφέρει η ακτινοβόληση µε Laser στο Mo και στο Al: 
• Καταρχήν, ο χρωµατισµός της επιφάνειας του Al είναι πολύ διαφορετικός σε σχέση µε αυτόν του Mo, 
κάτι που µπορεί να δικαιολογηθεί ικανοποιητικά κάνοντας τη σύγκριση του Σχήµατος 6.28. µε τα 
Σχήµατα 6.13. και 6.15. έως 6.23. που αναφέρονται στην επιφάνεια του Mo. Η διαπίστωση αυτή είναι 
ιδιαίτερα προφανής, αλλά µπορεί να µας βοηθήσει να ξεχωρίσουµε µε ιδιαίτερη ευκολία τα δύο υλικά 
– µε άλλα λόγια, ο χρωµατισµός της επιφάνειας παίζει πολύ σηµαντικό ρόλο στο να διαπιστώσουµε αν 
το υλικό που επιβάλλεται σε ακτινοβόληση και εγχάραξη είναι το Mo ή το Al. 
• Η κυρίως επιφάνεια του Al χαρακτηρίζεται από ανοιχτό καφέ χρώµα, ενώ η σκουρόχρωµη περιφέρειά 
της µπορεί να µας βοηθήσει να ξεχωρίσουµε την περιοχή που προσεβλήθη από µεγαλύτερες τιµές 
έντασης Laser και έχει υποστεί φωτοαποδόµηση σε κάποιο βαθµό, από τη θερµικά επηρεασµένη ζώνη 
(HAZ), η οποία βρίσκεται σε εξώτερα χωρία και εµφανίζεται στο Σχήµα 6.28. µε πράσινο χρώµα. Το 
χρώµα της περιοχής που ακτινοβολήθηκε δικαιολογεί την έκφραση «σε κάποιο βαθµό» όταν 
αναφερόµαστε στο πόσο έντονη είναι η φωτοαποδόµηση που υπέστη η επιφάνεια. Πράγµατι, σε 
αντίθεση µε το έντονο γκρίζο χρώµα που χαρακτηρίζει εν γένει όλα τα ακτινοβοληθέντα χωρία του 
υµενίου από Mo, κάτι που υποδηλώνει πλήρη φωτοαποδόµηση, το πιο ανοιχτό καφέ χρώµα, που 
προσεγγίζει το λευκό, µας δίνει µια πρώτη ιδέα σχετικά µε την ελλιπή φωτοαποδόµηση που λαµβάνει 
χώρα στο Al, κυρίως στις επιφάνειες που βρίσκονται γύρω από την κεντρική της θέση, όπου 
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επενέργησε η µέγιστη ενέργεια του Laser λόγω του Gaussian προφίλ της δέσµης. Αυτό που µπορούµε 
να διαπιστώσουµε είναι ότι οι διαφορές στο βαθµό φωτοαποδόµησης των δύο υλικών οφείλονται σε 
πολύ σηµαντικό βαθµό σε αποκλίσεις στις τιµές της ανακλαστικότητας (reflectance) που αυτά 
παρουσιάζουν. Έχουµε ήδη αναφέρει στο Κεφάλαιο 5, ότι µία τυπική τιµή για την ανακλαστικότητα 
του Mo, σε ένα µεγάλο εύρος µηκών κύµατος και θερµοκρασιών, είναι το 42.86%. Αυτό σηµαίνει ότι 
το 57.14% της ακτινοβολίας Laser που προσπίπτει πάνω σε ένα τεµάχιο από Mo τελικώς απορροφάται 
από αυτό. Η τιµή της ανακλαστικότητας για το Al διαφέρει πολύ σηµαντικά, σε σύγκριση µε την 
αντίστοιχη του Mo, όπως τονίζεται από τους Bass και Van Stryland στη βιβλιογραφία [167] και 
παρουσιάζεται στο παρακάτω Σχήµα 6.29.: 
 
Σχήµα 6.29. Μεταβολή της ανακλαστικότητας (reflectance, R) τριών µεταλλικών στοιχείων συναρτήσει του 
µήκους κύµατος [167]. Εδώ θα δοθεί έµφαση στο αλουµίνιο (Al), για το οποίο R = 92%, για το µήκος 
κύµατος (waveform) των 355 nm µε το οποίο ακτινοβολήθηκε το υµένιο από Al στο Εργαστήριο του ΕΙΕ. 
 
Όπως παρατηρούµε για την καµπύλη που αναφέρεται στο Al, και εστιάζοντας στο µήκος κύµατος των 
355 nm, που αντιστοιχεί στις ακτίνες της Gaussian δέσµης Laser που προσέπεσε πάνω στο υµένιο, στα 
πλαίσια του πειράµατος, µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι η ανακλαστικότητα του Al ανέρχεται σε µία 
πάρα πολύ υψηλή τιµή, 92%. Αυτό δηλαδή συνεπάγεται ότι µόνο το 8% της ακτινοβολίας Laser 
απορροφάται τελικά από το υλικό, ενώ η υπόλοιπη ποσότητα ανακλάται και εκτρέπεται µακριά από αυτό. 
Ακόµα και στην περίπτωση της µέγιστης ενέργειας Laser από αυτές που χρησιµοποιούνται στο πείραµα, 
δηλαδή τα 3 mJ, βλέπουµε ότι µόνο τα 0.24 mJ τελικά απορροφώνται από την επιφάνεια, σε αντίθεση µε 
τα 1.8 mJ που απορροφώνται στην περίπτωση του Mo. Οι παραπάνω διαφορές τελικώς κρίνονται 
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ιδιαίτερα σηµαντικές όσον αφορά το βαθµό στον οποίο κάθε επιφάνεια προσβάλλεται, αλλά και διάφορα 
άλλα φαινόµενα που παρουσιάζονται ως άµεση συνέπεια, όπως η ανύψωση της θερµοκρασίας (η οποία 
είναι µεγαλύτερη για αυξηµένες τιµές απορροφούµενης ακτινοβολίας) και, κατά συνέπεια, ο αριθµός των 
αποδοµούµενων ατόµων και η έκταση της επιφάνειας από την οποία τελικώς αφαιρείται υλικό. Η χαµηλή 
θερµοκρασιακή ανύψωση, στην περίπτωση του Al, συνεπάγεται ότι ενδεχοµένως ένα µέρος από τα 
άτοµα που προσβάλλονται να περιέλθει στην υγρή φάση (λαµβάνοντας υπόψη και το σηµείο τήξης των 
933.47 K), αλλά να απαιτείται από εκεί και πέρα πολύ έντονη πρόσδοση ενέργειας ώστε η θερµοκρασία 
να ανυψωθεί, στην απαιτούµενη έκταση, πάνω από το σηµείο βρασµού των 2740.15 K. Προφανώς, εάν 
δεν περιέλθει στην αέρια φάση ένα άτοµο του υλικού, θα συνεχίσει να ταλαντώνεται µε αυξηµένη 
ταχύτητα αλλά δεν πρόκειται να φτάσει στο βαθµό εκείνο που θα εξασφαλίσει αποµάκρυνση από τον 
κρύσταλλο. Τα παραπάνω συντελούν στο να διαπιστώσουµε εντέλει ότι πρακτικά το Al δε 
φωτοαποδοµείται (ή υφίσταται αποδόµηση σε µερικό βαθµό), αλλά απλά προσβάλλεται από την 
ακτινοβολία. Για τον παραπάνω λόγο άλλωστε δεν εµφανίζονται οπές στο Σχήµα 6.28., σε αντίθεση µε 
την περίπτωση του µολυβδαινίου. Κάτι τέτοιο θα συνέβαινε εάν επενεργούσαν, πάνω στο υπόψη spot, 
περισσότεροι του ενός παλµοί αντί για ένας, που εφαρµόστηκε στο παρόν πείραµα. 
Ένα κοινό στοιχείο που παρουσιάζουν οι περιπτώσεις του Al και του Mo έχει να κάνει µε την 
εµφάνιση απολήξεων, υπό µορφή «αυτιών», στη δεξιά πλευρά της προσβεβληµένης από το Laser (ή 
µερικώς φωτοαποδοµηµένης) επιφάνειας. Αυτές οι απολήξεις, όπως έχουµε δει και προηγουµένως, 
οφείλονται κατά βάση σε δύο παράγοντες – παρατηρήσεις: 
• Η δέσµη Laser παρουσιάζει ένα Gaussian προφίλ κατά το επίπεδο XY, κάτι που επηρεάζει την 
ποσότητα της ακτινοβολίας που προσπίπτει σε περιοχές που βρίσκονται γειτονικά του «κέντρου» της 
ακτινοβοληµένης περιοχής. 
• Η δέσµη δεν είναι πλήρως ευθυγραµµισµένη (aligned), µε αποτέλεσµα η ακτίνα που αντιστοιχεί στη 
µέγιστη τιµή της να µην είναι εντελώς παράλληλη µε τον άξονα των Ζ, επηρεάζοντας συνακόλουθα 
και τα διανύσµατα µετατόπισης των υπολοίπων ακτίνων των οποίων η ένταση ικανοποιεί την 
κατανοµή Gauss. Δηµιουργείται λοιπόν παραµόρφωση της δέσµης, η οποία παίζει και αυτή σηµαντικό 
ρόλο στο σχηµατισµό «αυτιών». 
Και στην περίπτωση των απολήξεων, ταυτόχρονα µε ό,τι έχει να κάνει µε την κυρίως ακτινοβοληµένη 
επιφάνεια, µπορούµε να διαπιστώσουµε, έπειτα από τις οπτικές παρατηρήσεις του Σχήµατος 6.26., ότι 
αυτές οι απολήξεις δεν απορροφούν τόσο µεγάλη τιµή ενέργειας όσο τα αντίστοιχα «αυτάκια» πάνω στο 
υµένιο από Mo, µε το βασικό λόγο να είναι η πολύ υψηλή ανακλαστικότητα του Al συγκριτικά µε το Mo. 
Αυτή η παρατήρηση µπορεί να δικαιολογήσει και το γιατί οι διαστάσεις και το εµβαδό των 
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προσβεβληµένων και µερικώς φωτοαποδοµηµένων χωρίων λαµβάνουν σαφώς χαµηλότερες τιµές από 
ό,τι στην περίπτωση του – εµφανώς πιο απορροφητικού – Mo. 
Επίσης, κατ’αντιστοιχία µε την περίπτωση του Mo, την οποία εξετάσαµε στην Υποενότητα 6.7., 
µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι η απόληξη – «αυτί» που σχηµατίζεται στο δεξί τµήµα του 
ακτινοβοληθέντος δοκιµίου έχει διαχωριστεί από την κυρίως επιφάνεια, χωρίς να ενώνεται, δείγµα του 
ότι ορισµένες από τις ακτίνες µεγαλύτερης έντασης από άλλες έχουν εκτραπεί από την ιδανική 
κατεύθυνση που θα πρέπει να έχουν, ώστε η Gaussian µορφή του προφίλ της δέσµης, κατά το επίπεδο 
ΧΥ, να ικανοποιείται πλήρως. Όπως συµβαίνει και µε την κυρίως περιοχή, έτσι και στην απόληξη δεν 
παρατηρείται η ύπαρξη κάποιας οπής, δείγµα της ελλιπούς φωτοαποδόµησης που έχει συντελεστεί. 
Παρά το γεγονός ότι το Al έχει υποστεί µερική φωτοαποδόµηση, εντούτοις µπορούµε να ξεχωρίσουµε 
(οπτικά) το τµήµα που όντως την υπέστη (υπό µορφή τµηµατικής αποβολής υλικού) µε την περιοχή που 
απλώς εµφανίζει κάποια θερµοκρασιακή ανύψωση, ως κοµµάτι της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ), 
αντιπαραβάλλοντας τα αντίστοιχα καφέ (ανοιχτό – σκούρο) και πράσινα χρώµατα από τα οποία 
χαρακτηρίζονται οι υπό εξέταση περιοχές. Επίσης, έχουµε τη δυνατότητα, όπως και στην Υποενότητα 
6.7., να µετρήσουµε την οριζόντια και κατακόρυφη διάσταση της περιοχής που προσεβλήθη στο µέγιστο 
βαθµό από τη δέσµη Laser, και, ακολούθως, να υπολογίσουµε το εµβαδό της αντίστοιχης επιφάνειας, ως 
άθροισµα του εµβαδού της κυρίως περιοχής και της κυκλικής – σφαιρικής απόληξης. Εφαρµόζουµε την 
επιθυµητή εστίαση στο Σχήµα 6.28.[β], το οποίο αντιστοιχεί στο ένα spot, µέσα από το Microsoft Office 
Picture Manager. Φτάνουµε σε ένα βαθµό Zoom τέτοιο, ώστε τα 50 µm που αναγράφονται στην κλίµακα 
να αντιστοιχούν σε 2.35 cm στο υποδεκάµετρο, κάτι που σηµαίνει, όπως έχουµε παρατηρήσει 
επανειληµµένα σε προηγούµενα εδάφια, ότι το 1 cm του υποδεκάµετρου αντικατοπτρίζει µήκος 21.277 
µm πάνω στην εικόνα του υµενίου. Λαµβάνοντας τώρα την οριζόντια και την κατακόρυφη διάσταση 
τέτοια, ώστε να αντιστοιχούν στις ευθείες γραµµές που διέρχονται από το κέντρο της ακτινοβοληθείσας 
επιφάνειας (µε κέντρου κέντρου0,  25x y m≈ ≈ − µ ), τις µετράµε µε το υποδεκάµετρο, µε τα αντίστοιχα 
αριθµητικά αποτελέσµατα α και β να εµφανίζονται παρακάτω. Στον υπολογισµό της οριζόντιας 
διάστασης συµπεριλαµβάνεται και το τµήµα που αντιστοιχεί στην απόληξη – «αυτί», για την οποία έχει 
ήδη γίνει λόγος, ενώ το κενό που σχηµατίζεται µεταξύ της κυρίως επιφάνειας και της απόληξης, 
προφανώς και δε λαµβάνεται υπόψη στους υπολογισµούς. 
• 21.277 8.8 187.2376a m= ⋅ = µ  
• 21.277 5.3 112.7681 mβ = ⋅ = µ  
Ανατρέχοντας στον Πίνακα 6.1., που παρουσιάζει τις τιµές της οριζόντιας και κατακόρυφης 
διάστασης για κάθε ένα από τα ακτινοβοληθέντα spots του Mo, µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι οι 
σχηµατιζόµενες περιοχές πάνω στο Al χαρακτηρίζονται από αρκετά µικρότερες διαστάσεις. Έχοντας στο 
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νου µας ότι η διάµετρος (το µέγεθος) του διαφράγµατος ορίζεται στα 1.5 µm για κάθε ένα από τα 
πειράµατα που έχουν διεξαχθεί στην επιφάνεια του Al, αξίζει να κάνουµε τις απαραίτητες συγκρίσεις 
µεταξύ των διαστάσεων που αφορούν τα spots για τα οποία έγινε λόγος στα εδάφια 6.7.4. και 6.8.1.. 
Αυτές µπορούν καταρχήν να γίνουν οπτικά, µε τη βοήθεια του ακόλουθου Σχήµατος 6.30.: 
 
     
            (α)              (β) 
 
Σχήµα 6.30. Παράθεση και σύγκριση ακτινοβοληθεισών περιοχών από τα δύο λεπτά υµένια από Mo [a] 
και Al [β], τα οποία χρησιµοποιήθηκαν κατά τη διάρκεια των πειραµάτων στο ΕΙΕ, για ενέργεια δέσµης 
Laser 3 mJ, µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm και κλίµακα µεγέθυνσης στο µικροσκόπιο 50 µm. Σηµείωση: Η 
απόληξη – «αυτί» που υπάρχει στο δεξί Σχήµα έχει περικυκλωθεί σε κόκκινο πλαίσιο. 
 
Είναι εµφανές, από την παράθεση των δύο Σχηµάτων γειτονικά το ένα µε το άλλο, ότι οι διαστάσεις 
της ακτινοβοληµένης / προσβεβληµένης από το Laser (και µερικώς φωτοαποδοµηµένης) περιοχής που 
αφορά το Al, είναι αρκετά µικρότερες από ό,τι στην περίπτωση του Mo, κάτι που οφείλεται στη µεγάλη 
διαφορά απορροφητικότητας των δύο υλικών (το Al είναι σαφώς πιο ανακλαστικό) και 
αντικατοπτρίζεται στις διαφορές µεταξύ των ενεργειών που τελικώς απορροφούνται από τα δύο δοκίµια. 
Εάν τώρα εστιάσουµε στις ποσοτικές διαφορές των διαστάσεων µεταξύ Mo και Al, θα δούµε ότι η 
αλλαγή του υλικού επιφέρει ελάττωση της οριζόντιας διάστασης κατά 
225.536 187.238 100% 16.98%
225.536
− ⋅ =  και της κατακόρυφης κατά 123.407 112.768 100% 8.62%
123.407
− ⋅ = . Οι 
διαφορές αυτές δεν είναι πάρα πολύ µεγάλες αλλά σίγουρα παρατηρήσιµες, υπολογίσιµες και αρκετά 
ικανοποιητικές ώστε να δικαιολογηθούν πλήρως και αξιόπιστα τα συµπεράσµατά µας σχετικά µε την 
επίδραση της ανακλαστικότητας κάθε υλικού κατά τη φωτοαποδόµηση. 
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Ο γενικός τύπος για το εµβαδό, 
4
A παβ= , που χρησιµοποιήθηκε και στην Υποενότητα 6.7., θα 
µπορούσε να χρησιµοποιηθεί και επί του παρόντος, χωρίς βλάβη της γενικότητας, από τη στιγµή που η 
γεωµετρική µορφή της επιφάνειας τον κάνει αξιόπιστο. Όµως, είναι σηµαντικό να αναφέρουµε ότι ο 
παραπάνω τύπος, για τη µέγιστη ακρίβεια στους υπολογισµούς µας, θα αφορά ξεχωριστά την κυρίως 
περιοχή της ακτινοβοληθείσας επιφάνειας, µε το εµβαδό της απόληξης, η οποία, στο παραπάνω Σχήµα 
6.30.[β], έχει περικυκλωθεί σε κόκκινο πλαίσιο, ώστε να διακρίνεται ευκολότερα, να υπολογίζεται ως µία 
ανεξάρτητη «συνιστώσα», µε διαστάσεις 1.4 21.277 29.788 m⋅ = µ  οριζόντια και 2.3 21.277 48.937 m⋅ = µ  
κατακόρυφα. Η συνιστάµενη τιµή του εµβαδού, προφανώς θα προκύψει µε απλή άθροιση των δύο 
«συνιστωσών», κάτι που µπορεί να φανεί και µαθηµατικά, µε τη βοήθεια της παρακάτω Σχέσης (6.15): 
 ( ) 2 4 2187.238 29.788 112.768 29.788 48.937 15089.8996 1.5089 10
4
A m cm−π= − ⋅ + ⋅ = µ = ⋅⎡ ⎤⎣ ⎦  (6.15) 
κάτι που δείχνει εµφανέστατα ότι έχει ελαττωθεί σηµαντικά το εµβαδό της φωτοαποδοµηµένης περιοχής, 
λόγω προφανώς της υψηλής ανακλαστικότητας του Al. Η ροή ακτινοβολίας Laser υπολογίζεται 
ακολούθως: 
[ ]3
24 2
3 10
19.882033
1.5089 10
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
       (6.16) 
Το συγκεκριµένο αποτέλεσµα, όσο κι αν δείχνει εντονότερη πρόσπτωση Laser ανά µονάδα επιφάνειας 
(καθώς το µέγεθος της ροής / fluence ουσιαστικά αντικατοπτρίζει ένταση), αναµένεται να υποδηλώνει 
ιδιαίτερα χαµηλή απόδοση φωτοαποδόµησης, όπως και τελικά συµβαίνει, συγκρίνοντας τα Σχήµατα 
6.30. [α] και [β] µεταξύ τους. Διαπιστώνουµε δηλαδή ότι, η αύξηση της έντασης (ροής) κατά 
19.882033 13.719993 100% 44.91%
13.719993
− ⋅ =  επιφέρει ελλιπέστερη φωτοαποδόµηση και δεν ικανοποιεί τον 
αρχικό µας στόχο, ο οποίος αφορά την πλήρη αφαίρεση υλικού από την ακτινοβοληµένη περιοχή του 
υµενίου. Η διαπίστωσή µας σχετικά µε την ελάττωση του βαθµού φωτοαποδόµησης επιβεβαιώνεται, εάν 
τη δούµε σε συνδυασµό µε το Σχήµα 6.24., που περιγράφει την εξέλιξη της απόδοσης φωτοαποδόµησης 
συναρτήσει της ροής ακτινοβολίας (έστω και αν πρόκειται για το Mo). Συγκεκριµένα, είµαι προφανές ότι 
η διαδικασία κρίνεται σαφώς µη αποδοτική για τόσο υψηλές εντάσεις, κάτι που αντικατοπτρίζεται και 
στα οπτικά αποτελέσµατα που αφορούν το Al. 
Ιδιαίτερο ενδιαφέρον έχει και ο υπολογισµός της περιοχής που βρίσκεται εκτός της επιφάνειας που 
περικλείεται από το σκούρο καφέ πλαίσιο, αλλά έχει υποστεί αλλοίωση στο χρώµα λόγω 
θερµοκρασιακής ανύψωσης από της ακτίνες Laser, µε αποτέλεσµα να τοποθετείται στη θερµικά 
επηρεασµένη ζώνη (HAZ). Στο Σχήµα 6.28.[β] ή στο 6.30.[β], µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι το 
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γαλαζωπό (ή τιρκουάζ) χρώµα που χαρακτηρίζει τα άκρα της εικόνας που ελήφθη από το µικροσκόπιο 
αρχίζει και γίνεται πιο πράσινο καθώς προχωράµε προς το κέντρο της φωτογραφίας – αυτή η αλλαγή του 
χρώµατος σηµατοδοτεί την έναρξη της HAZ. Αντίστοιχα µε την Υποενότητα 6.7.., στο οποίο 
υπολογίσαµε, µεταξύ άλλων, το εµβαδό της HAZ για κάθε ένα από τα ακτινοβοληθέντα Spots από 
µολυβδαίνιο (Mo), µπορούµε να εφαρµόσουµε την εξής στρατηγική προκειµένου να υπολογίσουµε, µε τη 
µέγιστη δυνατή ακρίβεια το ζητούµενο µέγεθος. Αρχικά, µετράµε τις οριζόντιες και κατακόρυφες 
αποστάσεις µεταξύ των άκρων στα οποία αντίστοιχα αρχίζει και σταµατά η εµφάνιση αλλοίωσης του 
φυσικού τιρκουάζ χρώµατος της επιφάνειας. Η µαθηµατική σχέση 
' '
4
E πα β= , όπου α’ και β’ οι 
διαστάσεις που έχουν υπολογιστεί από το προηγούµενο βήµα, θα µας δώσει µία ικανοποιητική 
προσέγγιση για το εµβαδό της υπόψη έκτασης. Αυτή όµως περικλείει και την κυρίως ακτινοβοληµένη 
(και όχι πλήρως φωτοαποδοµηµένη, για τους λόγους που εξηγήθηκαν παραπάνω εντός της τρέχουσας 
Υποενότητας) περιοχή, η οποία οριοθετείται από το σκούρο καφέ κύκλο (βλ. Σχήµα 6.26.[β]). 
Αφαιρώντας το ακτινοβοληµένο χωρίο από εκείνο του οποίου το εµβαδό υπολογίσαµε, προκύπτει η 
έκταση της HAZ, έστω και αν ο υπολογισµός οδηγεί σε κάποια µικρά σφάλµατα. Για τις ανάγκες της 
ανάλυσής µας όµως, η αλληλουχία των βηµάτων υπολογισµού και ο τρόπος µε τον οποίο αυτός γίνεται, 
κρίνονται επαρκείς και µπορούν να µας οδηγήσουν σε σχετικά ασφαλή συµπεράσµατα. 
Διατηρώντας την εστίαση του δοκιµίου σταθερή, κατά τέτοιον τρόπο ώστε το 1 cm του 
υποδεκάµετρου να αντιστοιχεί σε 21.277 µm της κλίµακας της εικόνας (2.35 cm του υποδεκάµετρου για 
50 µm της εικόνας, όπως έχουµε ήδη δει και σε προηγούµενες περιπτώσεις), µετράµε τις επιθυµητές 
αποστάσεις α’ και β’ και τις βρίσκουµε ίσες µε τις ακόλουθες τιµές: 
• ' 13.35 21.277 284.048a m= ⋅ = µ  ή ' 13 21.277 276.601a m= ⋅ = µ , αν υποθέσουµε ότι η περιοχή 
οριζόντιου µήκους 7.5 µm στο δεξί τµήµα της εικόνας, και της οποίας το χρώµα δεν έχει αλλοιωθεί, 
δεν µπορεί να λογιστεί ως τµήµα της HAZ. 
• ' 8.4 21.277 178.727 mβ = ⋅ = µ . 
Το εµβαδό της περιοχής που έχει διαστάσεις τις α’ και β’ , λαµβάνοντας υπόψη τη δεύτερη θεώρηση 
σχετικά µε την τιµή της διάστασης α’ , υπολογίζεται ίσο µε 
2 4 2276.601 178.727' 38826.9962 3.8827 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅ , κάτι που σηµαίνει ότι η έκταση της HAZ 
υπολογίζεται ως η διαφορά ( ) 4 2 4 2' ' 3.8827 1.5089 10 2.3738 10A A cm cm− −− = − ⋅ = ⋅ . Συγκριτικά µε την 
αντίστοιχη τιµή που αφορά την ακτινοβόληση υµενίου Mo µε παλµό Laser ίδιας έντασης (3 mJ) 
διερχόµενο από διάφραγµα ίδιας διαµέτρου (1.5 µm), και η οποία έχει βρεθεί ίση µε 4 21.11061 10 cm−⋅ , 
παρατηρείται µία υπερδιπλάσια διαφορά τιµής προς τα πάνω, µε την αύξηση να ορίζεται ποσοστιαία στο 
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2.3738 1.11061 100% 113.74%
1.11061
− ⋅ = . Κάτι τέτοιο δίνει την πρώτη εντύπωση ότι η ακτινοβόληση του Al 
µε Laser ιδίων χαρακτηριστικών δηµιουργεί µία περιοχή που περιλαµβάνει µία ιδιαίτερα εκτεταµένη 
HAZ, µεγαλύτερη ακόµα και από την περιοχή που έχει υποστεί κάποιας µορφής µερική φωτοαποδόµηση, 
καθώς, όπως µπορούµε να παρατηρήσουµε και από το Σχήµα 6.28.[β], το χρώµα της κεντρικής 
επιφάνειας δεν υποδηλώνει πλήρη αφαίρεση υλικού, όσο λεπτό κι αν είναι το υµένιο. Η ιδιαίτερα 
αυξηµένη HAZ σηµαίνει ότι λαµβάνει µεν χώρα θερµοκρασιακή ανύψωση, που όµως δεν είναι τόσο 
έντονη ώστε να οδηγήσει στη µετάβαση τµηµάτων του υλικού στην αέρια φάση, κάτι που σηµαίνει και 
αποµάκρυνσή τους. Η επίδραση κάθε ακτίνας της δέσµης Laser πάνω στο υλικό, είτε είναι ισχυρής είτε 
ασθενούς, µε δεδοµένο και το Gaussian προφίλ της δέσµης κατά το επίπεδο ΧΥ, είναι εµφανής και 
δεδοµένη, καθώς, στην πιο ήπια περίπτωση, προκαλεί την αύξηση της θερµοκρασίας σε τέτοιο βαθµό 
ώστε να γίνει αντιληπτή µέσω αλλαγής χρώµατος της επιφάνειας. Περιοχές που έχουν υπερβεί τη 
θερµοκρασία των 933.45Κ (σηµείο τήξης του Al) τήκονται, ενώ εξάτµιση λαµβάνει χώρα σε θέσεις όπου 
η τοπική θερµοκρασία ξεπερνά τους 2792 Κ (σηµείο βρασµού του Al). Η χαµηλή απορροφητικότητα του 
Al (µόλις 8%) µπορεί µεν να µην δηµιουργεί προβλήµατα αναφορικά µε την αύξηση της θερµοκρασίας 
στο υλικό, δεν την εµποδίζει όµως. Μόνο η αποµάκρυνση υλικού δυσκολεύεται ιδιαίτερα συγκριτικά µε 
το Mo. Οι παραπάνω προτάσεις δικαιολογούν το γεγονός ότι η HAZ είναι τόσο εκτεταµένη, αλλά η 
µερικώς φωτοαποδοµηµένη περιοχή δεν παρουσιάζει το ίδιο εµβαδό, αλλά σαφώς χαµηλότερο. Σε 
µελλοντικές µελέτες θα ήταν άξια ενδιαφέροντος η ακτινοβόληση λεπτών υµενίων από Al µε Laser 
έντασης άνω των 3 mJ, χωρίς όµως να σηµαίνει ότι κάτι τέτοιο µπορεί να επιφέρει ταχύτερη και 
ευκολότερη φωτοαποδόµηση. Σε µία τέτοια µελέτη, θα πρέπει να χρησιµοποιηθεί ως αφετηρία το Σχήµα 
6.22., στο οποίο φαίνεται ότι η απόδοση της φωτοαποδόµησης, τουλάχιστον για το Mo, ελαττώνεται 
καθώς η ροή ακτινοβολίας αυξάνεται (ένα µέγεθος ανάλογο της έντασης του παλµού και αντιστρόφως 
ανάλογο της επιφάνειας από την οποία έχει αφαιρεθεί έστω και λίγο υλικό). Βέβαια, τη συνέχεια της 
τρέχουσας Υποενότητας, θα παρατεθεί και το αντίστοιχο διάγραµµα εξάρτησης των δύο µεγεθών για το 
Al, που µπορεί να χρησιµεύσει ως ένα περισσότερο αντιπροσωπευτικό δείγµα που θα βοηθήσει 
σηµαντικά στη διεξαγωγή ακριβέστερων συµπερασµάτων αλλά και µελλοντικό προβλέψεων στο πώς η 
µεταβολή της έντασης του Laser, σε συνδυασµό µε τη φύση του υλικού Al, επηρεάζει τα αποτελέσµατα 
της κατεργασίας. 
6.8.2. Spot δοκιµίου Al ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 2 mJ 
 
Στη συνέχεια του πειράµατός µας µε το Nd:YAG Laser και το λεπτό υµένιο από Al που έχουµε στη 
διάθεσή µας, επιλέγουµε δύο spots που µέχρι πρότινος έχουν µείνει ανέπαφα, και τα ακτινοβολούµε µε 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  323	  
	  
δέσµη Laser ενέργειας 2 mJ, την οποία έχουµε καθορίσει (αφότου την έχουµε µειώσει από τα 3 mJ, τα 
οποία χρησιµοποιήθηκαν στα πλαίσια του πειραµατικού σκέλους που περιγράφηκε στο Εδάφιο 6.8.1.). 
Τα οπτικά αποτελέσµατα από την ακτινοβόληση, όπως αυτά κατέστησαν παρατηρήσιµα µε τη βοήθεια 
του µικροσκοπίου Raman που είχαµε στη διάθεσή µας, εµφανίζονται στο παρακάτω Σχήµα 6.31.: 
     
           (α)                   (β) 
Σχήµα 6.31. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Al, µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 2 mJ. [a] Και τα δύο spots που ακτινοβολήθηκαν, [β] Το ένα από τα 
δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Είναι εµφανές, από το παραπάνω Σχήµα, ότι τόσο η υψηλή ανακλαστικότητα του Al, όσο και η 
ελάττωση της έντασης του Laser, παίζουν το ρόλο τους στην τελική διαµόρφωση των επιφανειών. 
Καταρχήν, παρατηρούµε και πάλι ότι η περιοχή που ακτινοβολήθηκε δεν έχει αποδοµηθεί πλήρως, µε τη 
µέγιστη εκδήλωση του φαινοµένου να εµφανίζεται κοντά στο κέντρο της ακτινοβοληµένης επιφάνειας, 
όπου προσπίπτει, λόγω Gaussian προφίλ της δέσµης, η µέγιστη τιµή της ακτινοβολίας. Η σύγκριση µε 
την περίπτωση της ακτινοβόλησης µε Laser ενέργειας 3 mJ, η οποία θα παρουσιαστεί στο ακόλουθο 
Σχήµα 6.32., µπορεί να µας βοηθήσει στην εξαγωγή βαθύτερων συµπερασµάτων σχετικά µε τις συνέπειες 
από τη µείωση της ενέργειας Laser: 
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        (α)                           (β) 
Σχήµα 6.30. Οπτική σύγκριση µεταξύ δύο περιοχών πάνω στο λεπτό υµένιο από Al που διαθέτει το ΕΙΕ, οι 
οποίες ακτινοβολήθηκαν µε nanosecond παλµούς Laser έντασης [α] 3 mJ και [β] 2 mJ. Το µέγεθος 
διαφράγµατος, και για τις δύο περιπτώσεις ακτινοβόλησης, ορίζεται στο 1.5 µm. 
 
Η αρχική µας παρατήρηση και διαπίστωση έχει να κάνει µε το γεγονός ότι η επιφάνεια που 
επηρεάζεται σε τέτοιο βαθµό από την ακτινοβολία, ώστε να µπορούµε να πούµε ότι λαµβάνει χώρα 
φωτοαποδόµηση εν µέρει, ελαττώνεται, έστω και σε µικρό βαθµό, καθώς µειώνεται η ενέργεια του 
προσπίπτοντος παλµού Laser. Κάτι τέτοιο προφανώς και είναι φυσικό, όµως µπορούµε να 
διαπιστώσουµε ότι η µεγάλη κηλίδα που αντικατοπτρίζει την επιφάνεια δεν ελαττώνεται αναλογικά µε 
την ενέργεια. Αυτή η τάση στη µεταβολή της προσβεβληµένης επιφάνειας ενδεχοµένως να οφείλεται 
στην παραµόρφωση και ελλιπή ευθυγράµµιση της δέσµης, εξαιτίας της οποίας ορισµένες από τις ακτίνες 
Laser υπολογίσιµης ενέργειας, εντός του Gaussian προφίλ, να έχουν κατεύθυνση περιοχές του επιπέδου 
ΧΥ αρκετά µακριά από την κεντρική θέση. 
Η επόµενη παρατήρηση αφορά την ύπαρξη και µορφή των απολήξεων στην επιφάνεια που 
εµφανίζεται στο Σχήµα 6.32.[β]. Βλέπουµε, στο δεξί τµήµα της κυρίως (µεγάλης) επιφάνειας, µία 
απόληξη που είναι µικρή, καθώς είναι ενδεικτική της χαµηλότερης έντασης του Laser που προσέπεσε 
αλλά και απορροφήθηκε από το δοκίµιο (0.16 mJ από τα 2 της πλήρους έντασης, καθότι ο συντελεστής 
απορρόφησης του Al, όπως έχουµε δει και προηγουµένως, ορίζεται στο 8%). Η κυκλική επιφάνεια που 
βρίσκεται, στο Σχήµα [α], δεξιότερα της κύριας, και φαίνεται να έχει αποδοµηθεί ως ένα σηµείο, παύει 
να υφίσταται στην περίπτωση της διπλανής εικόνας. Με άλλα λόγια, η ελάττωση της έντασης κατά 1 mJ 
οδηγεί σε µία µικρή κυκλική κηλίδα που έχει απλά υποστεί έντονη αύξηση θερµοκρασίας λόγω των 
προσπιπτουσών ακτίνων κατά τη διάρκεια του παλµού, χωρίς όµως να φαίνεται κάποιο δείγµα 
φωτοαποδόµησης, όπως  µπορούµε κάλλιστα να διαπιστώσουµε συγκρίνοντας τις δύο κηλίδες που έχουν 
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σηµανθεί µε κίτρινο και µπλε χρώµα, στις δύο εικόνες που περιλαµβάνονται στο Σχήµα 6.32.. 
Συγκεκριµένα, το κίτρινο πλαίσιο αφορά κηλίδα από την οποία έχει λάβει χώρα µερική αφαίρεση υλικού, 
ενώ µέσα στο µπλε πλαίσιο παρατηρούµε ότι η ίδια κηλίδα ανήκει απλά στη θερµικά επηρεασµένη ζώνη, 
ταυτόχρονα µε τις περιοχές που παρουσιάζουν κίτρινη και πράσινη απόχρωση (έξω από την καφέ 
περιφέρεια). 
Μπορούµε πάντως να αναφέρουµε, ως κοινό στοιχείο µε την περίπτωση του Mo (καθώς η ενέργεια 
ελαττώνεται από τα 3 στα 2 mJ), ότι η µείωση της ενέργειας οδηγεί σε τελικές επιφάνειες που λαµβάνουν 
πιο οµοιογενές σχήµα, που φαίνεται τόσο από το στρογγύλευµα των άκρων της περιφέρειας και τη 
λιγότερο έντονη ύπαρξη ακανόνιστων διαβαθµίσεων στην περιφέρεια, όσο και από το γεγονός ότι οι 
εµφανιζόµενες απολήξεις καταλαµβάνουν µικρότερο τµήµα της συνολικά προσβεβληµένης επιφάνειας.  
Σε αυτό το σηµείο, µπορεί να παίξει σηµαντικότατο ρόλο στην ανάλυσή µας µία πιθανή σύγκριση των 
εξαχθέντων αποτελεσµάτων για το Mo και το Al, λαµβάνοντας υπόψη ίδιες τιµές ενέργειας παλµού Laser 
(2 mJ) και µεγέθους διαφράγµατος (1.5 µm). Αυτή µπορεί να γίνει, σε οπτικό επίπεδο, µε τη βοήθεια του 
παρακάτω Σχήµατος 6.33., όπου τα Σχήµατα 6.32.[β] και 6.20.[β] παρατίθενται το ένα δίπλα στο άλλο 
και συγκρίνονται µεταξύ τους: 
     
          (α)            (β) 
Σχήµα 6.33. Παράθεση και σύγκριση ακτινοβοληθεισών περιοχών από τα δύο λεπτά υµένια από Mo [a] 
και Al [β], τα οποία χρησιµοποιήθηκαν κατά τη διάρκεια των πειραµάτων στο ΕΙΕ, για ενέργεια δέσµης 
Laser 2 mJ, µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm και κλίµακα µεγέθυνσης στο µικροσκόπιο 50 µm. 
 
Και σε αυτή την περίπτωση, είναι εµφανές το πολύ χαµηλότερο εµβαδό της προσβεβληµένης και 
(µερικώς) φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας του υµενίου από Al, σε σχέση µε αυτό που αποτελείται από 
Mo, λόγω προφανώς της ανακλαστικής φύσης του Al. Αυτή η διαπίστωση µπορεί να γίνει και σε 
ποσοτικό επίπεδο, µέσω της παράθεσης των διαστάσεων της επιφάνειας που δηµιουργήθηκε από τον 
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Gaussian παλµό στο υµένιο από Al. Ο προσδιορισµός τους είναι απλός και βασίζεται στην ίδια 
διαδικασία που ακολουθήθηκε τόσο στην Υποενότητα 6.7., όσο και στα προηγούµενα Εδάφια της 
τρέχουσας Υποενότητας (6.8.).. Εστιάζουµε, λοιπόν, το Σχήµα 6.33.[β] σε έναν υψηλό βαθµό 
µεγέθυνσης, µέσα από το Microsoft Office Picture Manager, και φτάνουµε σε ένα σηµείο όπου τα 50 µm 
της αναγραφόµενης κλίµακας (σύµφωνα µε την απεικόνιση στο µικροσκόπιο) αντιστοιχούν στο ίδιο 
µήκος των 2.35 cm πάνω στο υποδεκάµετρο, όπως και στην πλειονότητα των περιπτώσεων που έχουµε 
ήδη εξετάσει. Μετράµε λοιπόν την οριζόντια και κατακόρυφη διάσταση του χωρίου που περικλείεται από 
το σκούρο καφέ πλαίσιο, φέροντας παράλληλες γραµµές προς τους δύο άξονες από τα οριζόντια και 
κατακόρυφα µέσα της περιφέρειας (αριστερά και πάνω, αντίστοιχα). Η οριζόντια διάσταση α και η 
κατακόρυφη β υπολογίζονται ως εξής: 
• 6.1 21.277 129.7897a m= ⋅ = µ  
• 4.9 21.277 104.2573 mβ = ⋅ = µ  
Εάν συγκρίνουµε τις παραπάνω τιµές µε τις αντίστοιχες διαστάσεις των 187.2376 µm και 112.7681 µm 
που αφορούν την περιοχή του υµενίου από Al που ακτινοβολήθηκε µε το nanosecond παλµό έντασης 3 
mJ, θα διαπιστώσουµε ότι η κατακόρυφη διάσταση έχει µειωθεί ελαφρώς και η οριζόντια δραµατικά. 
Αυτή η µεγάλη µείωση της τιµής της οριζόντιας διάστασης δεν οφείλεται τόσο πολύ στην τιµή της 
ακτινοβολίας αυτή καθ’αυτή, όσο στο γεγονός ότι η συγκεκριµένη τιµή, σε συνδυασµό µε την υψηλή 
ανακλαστικότητα του Al, δεν είναι αρκετή στο να προκαλέσει αφαίρεση υλικού, έστω και µερική, στην 
κηλίδα που βρίσκεται δεξιά της κυρίως ακτινοβοληµένης επιφάνειας, µε αποτέλεσµα αυτή η κηλίδα να 
αποτελεί τµήµα της θερµικά επηρεασµένης ζώνης και όχι της κυρίως προσβεβληµένης περιοχής. 
Επίσης, εάν κάνουµε τη σύγκριση µε τις τιµές 217.0254 µm και 127.662 µm που αφορούν τις 
διαστάσεις της επιφάνειας από Mo που ακτινοβολήθηκε και αποδοµήθηκε (πλήρως) από Laser ίδιων 
συνθηκών (ενέργεια, διάµετρος διαφράγµατος) µε αυτές που εξετάστηκαν, µπορούµε να παρατηρήσουµε 
µία αρκετά σηµαντική µείωση στις διαστάσεις (επηρεάζοντας ανάλογα και το εµβαδό, προφανώς), κάτι 
που οφείλεται τόσο στους παράγοντες που εξετάστηκαν στην προηγούµενη παράγραφο όσο και στην 
ιδιαίτερα υψηλή ανακλαστικότητα του Mo σε σχέση µε το Al. Ποσοτικά, µπορούµε να πούµε ότι η 
αλλαγή του υλικού από Mo σε Al επιφέρει ελάττωση της οριζόντιας διάστασης κατά 
217.0254 129.7897 100% 40.2%
217.0254
− ⋅ =  και της κατακόρυφης κατά 127.662 104.2573 100% 18.33%
127.662
− ⋅ = . 
Από τη στιγµή που, στα πλαίσια της περίπτωσης που εξετάζουµε, η προσβεβληµένη επιφάνεια (µε τη 
µερική φωτοαποδόµηση που υπέστη, προφανώς χωρίς σχηµατισµό διακριτών οπών, όπως έχουµε δει και 
στο προηγούµενο Εδάφιο) αποτελείται από µία ακέραια ενότητα (δεν υπάρχει π.χ. κάποια χωριστή 
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κηλίδα υπολογίσιµου εµβαδού), η σχέση υπολογισµού του εµβαδού 
4
A παβ=  µπορεί να χρησιµοποιηθεί 
αυτούσια, χωρίς επιπλέον παρατηρήσεις, δίνοντάς µας τελικά, για το τρέχον δοκίµιο από Al, ότι: 
2 4 2129.7897 104.2573 10627.6339 1.06276 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅      (6.17) 
που οδηγεί σε µία τιµή της ροής (έντασης) ακτινοβολίας Laser που θα υπολογιστεί ακολούθως: 
[ ]3
24 2
2 10
18.818924
1.06276 10
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
      (6.18) 
Συγκριτικά µε την τιµή 219.882033J cm
 που αντιστοιχεί στη ροή (fluence) ακτινοβολίας για ενέργεια 
παλµού 3 mJ, είναι εύκολο να διαπιστωθεί ότι η ελάττωση της ενέργειας στα 2 mJ επιφέρει ελάχιστη 
µεταβολή στην εξεταζόµενη τιµή, µειώνοντάς την κατά ένα µικρό ποσοστό, 
19.882033 18.818924 5.35%
19.882033
− = . Καθότι η ροή ακτινοβολίας είναι ένα µέγεθος που ουσιαστικά 
αναπαριστά την έντασή της, µπορούµε να πούµε ότι αυτή µειώνεται λίγο, κάτι που αναµένεται, εφόσον οι 
γραφικοί συσχετισµοί του Σχήµατος 6.24. ικανοποιούνται, να οδηγήσει το µέγεθος της απόδοσης 
φωτοαποδόµησης σε µικρή άνοδο. Κάτι τέτοιο θα χρειαστεί να αποδειχθεί (ή να διαψευσθεί) 
παραθέτοντας ποσοτικά αποτελέσµατα για το υπόψη µέγεθος, κάτι που θα γίνει σε επόµενο εδάφιο.  
Το σίγουρο είναι ότι η υπολογισθείσα ροή ακτινοβολίας είναι σαφέστατα υψηλότερη, έως και λίγο 
παραπάνω από 2 φορές, σε σχέση µε την αντίστοιχη τιµή που υπολογίστηκε για ακτινοβόληση Mo κάτω 
από τις ίδιες ακριβώς συνθήκες (9.188516 J/cm2, όπως αναφέρει χαρακτηριστικά και ο Πίνακας 6.1. για 
την περίπτωση 5). Το αντίστοιχο ποσοστό αύξησης είναι 18.818924 9.188516 104.81%
9.188516
− =  και είναι 
άµεση συνέπεια της δραστικής ελάττωσης της ακτινοβοληµένης και µερικώς φωτοαποδοµηµένης 
περιοχής, η οποία, όπως έχουµε δει σε όλες τις προηγούµενες περιπτώσεις των Υποενοτήτων 6.7. και 
6.8., βρίσκεται στον παρονοµαστή του λόγου υπολογισµού της ροής (έντασης) ακτινοβολίας. 
Με τον ίδιο τρόπο που υπολογίστηκε η έκταση της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) στο 
προηγούµενο Εδάφιο, θα την υπολογίσουµε και τώρα. Είναι ιδιαίτερα ενδιαφέρον να δούµε το πώς η 
ελάττωση της έντασης από τα 3 στα 2 mJ, µε δεδοµένη την υψηλή ανακλαστικότητα του Al, µπορεί να 
παίξει το ρόλο της στη διαµόρφωση της περιοχής που ναι µεν έχει υποστεί θερµοκρασιακή ανύψωση είτε 
λόγω της προσπίπτουσας ακτινοβολίας είτε έχοντας τη διάχυση θερµότητας εντός του υλικού ως αιτία, 
αλλά δε χαρακτηρίζεται από την αφαίρεση µέρους του υλικού που περιλαµβάνει. Αρχικά, υπολογίζουµε 
τις διαστάσεις α’ και β’, τις οποίες έχουµε ορίσει, όπως ακριβώς και στο Εδάφιο 6.8.1., ως τις οριζόντιες 
και κατακόρυφες αποστάσεις µεταξύ των δύο απέναντι άκρων της HAZ. Το εµβαδό της έκτασης που 
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περιλαµβάνει τόσο τη HAZ όσο και τη µερικώς φωτοαποδοµηµένη περιοχή θα υπολογιστεί µε την ήδη 
γνωστή γενικευµένη σχέση 
' ''
4
A πα β= , ενώ το εµβαδό της HAZ θα είναι η διαφορά Α’-Α (όπου Α το 
εµβαδό της ακτινοβοληµένης περιοχής). Η εστίαση (zoom) στην οποία περιέρχεται η εικόνα του 
Σχήµατος 6.33.[β] θα είναι, όπως και παραπάνω, ίση µε 21.277 µm ανά 1 cm του υποδεκάµετρου. 
Έχουµε λοιπόν τα εξής: 
• ' 10.4 21.277 221.281 mα = ⋅ = µ  
• ' 6.8 21.277 144.684 mβ = ⋅ = µ  
Πριν προχωρήσουµε στον υπολογισµό των εµβαδών, είναι άξια προσοχής η κηλίδα του Σχήµατος 
6.30. που έχει κλειστεί σε µπλε ελλειπτικό πλαίσιο. Το χρώµα που έχει αποκτήσει είναι ενδεικτικό του 
ότι έχει επηρεαστεί θερµικά από την ακτινοβολία, όχι όµως σε τέτοιο βαθµό ώστε να οδηγήσει σε 
αποδόµηση της επιφάνειας. Για αυτό το λόγο, θεωρούµε ότι αυτή η ελλειπτική περιοχή ανήκει στη 
HAZ. Επίσης, περιµετρικά της περιοχής αυτής εµφανίζεται ένας ελαφρύς αποχρωµατισµός που είναι 
και αυτός ενδεικτικός της εµφάνισης HAZ. Για αυτό το λόγο, θεωρήσαµε ότι θα µας έδινε πιο ακριβή 
αποτελέσµατα ο υπολογισµός ενός ενιαίου εµβαδού, λαµβάνοντας υπόψη τις διαστάσεις α’ και β’, από 
ό,τι η θεώρηση µίας περιοχής ξεχωριστής από την κηλίδα, για την οποία η αριθµητική τιµή του 
εµβαδού της HAZ θα µπορούσε να βρεθεί ξεχωριστά. 
Με βάση τα παραπάνω, υπολογίζουµε το εµβαδό 
2 4 2221.281 144.684' 25145.1664 2.51452 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅ , αλλά και την έκταση της HAZ: 
( ) 4 4 2' 2.51452 1.06276 10 1.45176 10HAZ A A cm− −= − = − ⋅ = ⋅ . Σε σύγκριση µε την τιµή 
4 21.1392 10 cm−⋅  που αναφέρεται στην αντίστοιχη HAZ για το Mo (όπου ο παλµός Laser που 
χρησιµοποιήθηκε για την ακτινοβόληση έχει ίδια ένταση και διέρχεται από διάφραγµα ίδιας διαµέτρου), 
η παρούσα HAZ είναι µεγαλύτερη κατά 
1.45176 1.1392 27.44%
1.1392
− =  σε έκταση, πράγµα που είναι 
ενδεικτικό του γεγονότος ότι η περιοχή φωτοαποδόµησης περιορίζεται σηµαντικά στο Al, κυρίως λόγω 
της σαφώς µειωµένης απορροφητικότητάς του. Εξακολουθεί πάντως η δέσµη Laser να οδηγεί στη 
δηµιουργία θερµικά επηρεασµένων ζωνών σηµαντικής έκτασης, όπως και στην περίπτωση του Εδαφίου 
6.8.1.. Πάντως, εάν γίνει η σύγκριση µε την τιµή 4 22.3738 10 cm−⋅ για τη HAZ που σχηµατίζεται 
περιµετρικά του Spot στο αλουµινένιο υµένιο, που ακτινοβολήθηκε µε παλµό έντασης 3 mJ, θα 
διαπιστώσουµε ότι, επί του παρόντος, αυτή µειώνεται σηµαντικά, λίγο λιγότερο από ό,τι στο µισό. Η 
ποσοστιαία µείωση είναι της τάξης του 
2.3738 1.45176 100% 38.84%
2.3738
− ⋅ = , πράγµα που σηµαίνει ότι η 
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ένταση των 2 mJ, που µεταφράζεται σε εκµεταλλεύσιµη ένταση 0.16 mJ για το Al (συντελεστής 
απορρόφησης = 8%), οδηγεί σε λιγότερο εκτεταµένη HAZ και όχι µόνο στενότερη περιοχή 
φωτοαποδόµησης. 
 
6.8.3. Spot δοκιµίου Al ακτινοβοληµένο µε παλµό nanosecond Laser ενέργειας 1 mJ 
Ενδιαφέρον έχει να δούµε το πώς η πρόσπτωση Gaussian δέσµης Laser αποτελούµενης από 
nanosecond παλµούς (διάρκειας 10 ns, όπως έχουµε δει και στα πλαίσια της περιγραφής της 
πειραµατικής διάταξης) ενέργειας 1 mJ, που είναι η µικρότερη από τις τρεις ενέργειες που ρυθµίστηκαν 
στη συσκευή Nd:YAG Laser µέσα στο ΕΙΕ. Το ενδιαφέρον εντοπίζεται καταρχήν στο γεγονός ότι, επειδή 
ο συντελεστής απορρόφησης του Al είναι µόλις 8%, µόνο 0.08 mJ από την ολική αυτή ενέργεια θα 
απορροφηθούν από το υλικό, πράγµα που επηρεάζει προφανώς και τον αριθµό των απορροφούµενων 
φωτονίων. Αναµένουµε οι ενδείξεις φωτοαποδόµησης πάνω στο υλικό να είναι ιδιαίτερα περιορισµένες, 
κάτι όµως που θα πρέπει να διαπιστωθεί παραθέτοντας τα οπτικά αποτελέσµατα για την εγχάραξη 
(scribing) που έλαβε χώρα µε αυτά τα δεδοµένα. Αυτά παρατίθενται ακολούθως, στο Σχήµα 6.34.: 
        
         (α)                (β) 
Σχήµα 6.34. Απεικονίσεις των ακτινοβοληθεισών περιοχών (spots) πάνω στο λεπτό υµένιο από Al, µε 
nanosecond παλµούς Laser ενέργειας 1 mJ. [a] Και τα δύο spots που ακτινοβολήθηκαν, [β] Το ένα από τα 
δύο προαναφερθέντα spots, σε µεγαλύτερη µεγέθυνση. 
 
Είναι αρχικά ιδιαίτερα εµφανές το γεγονός ότι η ακτινοβολία ενέργειας 1 mJ είναι πάρα πολύ ασθενής 
ώστε να µπορέσει να έχει ιδιαίτερα υψηλή επίδραση στην ακτινοβολούµενη επιφάνεια, πέρα από την 
ανύψωση της θερµοκρασίας της, την τήξη ορισµένων τµηµάτων και την αποµάκρυνση κάποιων ατόµων, 
χωρίς ωστόσο να αποδοµείται πλήρως η υπόψη περιοχή. Το αποτέλεσµα της ακτινοβόλησης των δύο 
spots είναι ισάριθµες επιφάνειες που είναι ιδιαίτερα µικρές σε έκταση, συγκριτικά τόσο µε αυτές του Mo 
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όσο και µε εκείνες που, ανεξαρτήτως υλικού, προέκυψαν από ακτινοβόληση µε Laser ενέργειας 3 και 2 
mJ.  
Είναι επίσης σηµαντικό να δούµε ότι οι τελικές επιφάνειες στο Al είναι ακόµα πιο οµοιόµορφες σε 
σχέση µε τις περιπτώσεις που εξετάστηκαν στα δύο προηγούµενα Εδάφια, κάτι που οφείλεται τόσο στη 
χαµηλότερη ενέργεια Laser, τόσο στο κέντρο όσο και στις γειτονικές θέσεις επί του επιπέδου ΧΥ (λόγω 
ικανοποίησης του Gaussian προφίλ της δέσµης Laser), όσο και σε µικρότερη παραµόρφωση της δέσµης. 
Αυτή η παραµόρφωση δεν παύει βέβαια να υφίσταται, λόγω ατελούς ευθυγράµµισης, µε την τέλεια να 
είναι πολύ δύσκολο να επιτευχθεί ακόµα και από τον πιο έµπειρο και εξειδικευµένο χειριστή. Κάτι τέτοιο 
δικαιολογείται από τη µικρή καφέ κηλίδα που εµφανίζεται στο Σχήµα 6.34.[α], λόγω εκτροπής κάποιων 
ακτίνων της δέσµης από την ιδανική θέση που θα είχαν στο πλήρως ευθυγραµµισµένο (δηλαδή, µε 
µηδενική παραµόρφωση) προφίλ Gauss.  
Πάντως, στο δεξιότερο από τα δύο spots, εµφανίζεται µία πολύ µικρή κηλίδα µε σκούρο καφέ χρώµα, 
η οποία έχει προσκολληθεί στην κυρίως επιφάνεια του υµενίου και παίζει το ρόλο της απόληξης, ή του 
«αυτιού». Είναι µία περιοχή στην οποία δε συντελείται έντονη απορρόφηση ενέργειας, κάτι που µπορεί 
να εξαχθεί λαµβάνοντας υπόψη το ιδιαίτερα µικρό µέγεθος της απόληξης. Επιπρόσθετα, είναι εύκολο να 
παρατηρήσουµε, όπως είδαµε και στο Σχήµα 6.33.[β], ότι εµφανίζεται µία καφέ κυκλική κηλίδα ακόµα 
δεξιότερα, της οποίας η απόχρωση δεν είναι έντονη (σκούρα), µε το χρώµα να φέρνει λίγο προς 
πορτοκαλί ή κόκκινο, ενδεικτικό του γεγονότος ότι ουσιαστικά δεν έχει λάβει χώρα φωτοαποδόµηση, 
παρά µόνο σε πολύ µικρό βαθµό, αλλά θερµικός επηρεασµός. Με βάση τις παραπάνω παραδοχές, είναι 
φυσικό και δικαιολογηµένο ότι αυτή η κηλίδα δε θα ληφθεί υπόψη στο µετέπειτα υπολογισµό τόσο της 
προσβεβληµένης και (εν µέρει) φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας, ταυτόχρονα µε την ένταση ή ροή της 
ακτινοβολίας Laser που θα εξαχθεί ως τελικό αποτέλεσµα. 
Συγκρίνουµε τώρα, µε τη βοήθεια του Σχήµατος 6.35., τις ακτινοβοληθείσες επιφάνειες από Mo και 
Al που αφορούν προσβολή αυτών µε Laser ενέργειας 1 mJ και διάµετρο διαφράγµατος 1.5 µm, ώστε και 
εδώ να παρατηρήσουµε το πώς η αλλαγή του υλικού επιφέρει µεταβολές στο φαινόµενο της 
φωτοαποδόµησης και στις συνέπειες που αυτό προκαλεί πάνω στα υµένια: 
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                    (α)                          (β) 
Σχήµα 6.35. Παράθεση και σύγκριση ακτινοβοληθεισών περιοχών από τα δύο λεπτά υµένια από Mo [a] 
και Al [β], τα οποία χρησιµοποιήθηκαν κατά τη διάρκεια των πειραµάτων στο ΕΙΕ, για ενέργεια δέσµης 
Laser 1 mJ, µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm και κλίµακα µεγέθυνσης στο µικροσκόπιο 50 µm. 
 
Είναι εµφανές, από την παραπάνω σύγκριση, ότι οι σχηµατιζόµενες επιφάνειες είναι ιδιαίτερα µικρές 
και στις δύο περιπτώσεις, µε αυτή που αντιστοιχεί στο Al να είναι κάπως µικρότερη λόγω της 
ανακλαστικότητας του υµενίου. Αυτός ο παράγοντας (δηλαδή η ανακλαστικότητα) επηρεάζει και την 
έκταση της HAZ, η οποία είναι και αυτή µικρότερη στο Al από ό,τι στο Mo. 
Σηµειώνεται επίσης ότι, σε διάφορα σηµεία πάνω στη HAZ και περιµετρικά αυτής, στο Σχήµα 
6.35.[β], ορισµένες µικροσκοπικές κηλίδες που εµφανίζονται (π.χ. µε άσπρο χρώµα) είναι ενδεικτικές της 
εκτίναξης υλικού, είτε σε µορφή στερεών υπολειµµάτων (debris) είτε στερεοποιηµένου τήγµατος. 
Τέτοιες κηλίδες παρουσιάζονται µε γκρι χρώµα σε ακραίες περιοχές του Σχήµατος 6.35.[α], 
υποδηλώνοντας και σε αυτή την περίπτωση τα παραπάνω (δηλαδή την εκτίναξη υλικού στερεάς ή υγρής 
φάσης). 
Στην περίπτωση του Al, υπολογίζουµε τις οριζόντιες και κατακόρυφες διαστάσεις µε τον ίδιο τρόπο 
που αυτές βρέθηκαν σε όλες τις περιπτώσεις που έχουν ήδη εξεταστεί. Η εστίαση (zoom) πάνω στο 
Σχήµα 6.35.[β] θα είναι η ίδια µε προηγούµενες περιπτώσεις, δηλαδή 21.277 µm για κάθε cm πάνω στο 
υποδεκάµετρο. Σε αυτή την περίπτωση, οι διαστάσεις α και β θα λάβουν τις εξής τιµές: 
• 5.35 21.277 113.8320a m= ⋅ = µ  
• 4.2 21.277 89.3634 mβ = ⋅ = µ  
Καταρχήν, παρατηρούµε για πρώτη φορά στις δύο Υποενότητες 6.7. και 6.8., ότι µία διάσταση της 
ακτινοβοληθείσας επιφάνειας είναι χαµηλότερη από τα 100 µm, κάτι που συµβαίνει κατά πάσα 
πιθανότητα τόσο λόγω της χαµηλής τιµής της προσπίπτουσας ακτινοβολίας, όσο και λόγω του 
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συντελεστή απορρόφησης 8% στο Al. Η ποσοστιαία µείωση σε κάθε µία από τις διαστάσεις είναι, σε 
σχέση µε την περιοχή του υµενίου από Al που ακτινοβολήθηκε µε Laser 2 mJ, ίση µε 
129.7897 113.8320 12.3%
129.7897
− =  για την οριζόντια διάσταση και 104.2573 89.3634 14.29%
104.2573
− = , 
υποδηλώνοντας ουσιαστικά µείωση σε εύλογο ποσοστό καθώς ελαττώνουµε την ενέργεια. Συγκριτικά 
τώρα µε την περίπτωση της επιφάνειας 6.27.[α], που αντιστοιχεί σε ίδιες συνθήκες φωτοαποδόµησης 
αλλά µε το Mo υλικό στόχου (βλέπε A/A Spot 6 στον Πίνακα 6.1.), τα αντίστοιχα ποσοστά ελάττωσης 
υπολογίζονται σε 
150.008 113.832 24.12%
150.008
− =  για την οριζόντια διάσταση και 
110.64 89.3634 19.23%
110.64
− =  για την κατακόρυφη. Τα παραπάνω υποδηλώνουν ότι η αλλαγή του υλικού, 
κυρίως από άποψη ανακλαστικότητας, παίζει πολύ σηµαντικότερο ρόλο από τη µεταβολή της ενέργειας 
του Laser κρατώντας το υλικό ίδιο. 
Και εδώ, η επιφάνεια που αναπαριστάται οπτικά στο Σχήµα 6.35.. και οριοθετείται από την καφέ 
σχεδόν κυκλική περιφέρεια (εκτός της οποίας απλά εµφανίζεται θερµικός επηρεασµός), έχει εµβαδό που 
µπορεί να υπολογιστεί από τη γενικευµένη σχέση 
4
A παβ= , λαµβάνοντας υπόψη τις ήδη γνωστές 
διαστάσεις του συγκεκριµένου χωρίου. Έχουµε εποµένως τα εξής: 
2 5 2113.832 89.3634 7989,3957 7.9894 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅      (6.19) 
µε την ένταση (ροή / fluence) ακτινοβολίας Laser να λαµβάνει την παρακάτω τιµή: 
[ ]3
25 2
1 10
12.516584
7.9894 10
LASER JE JF cmA cm
−
−
⋅
= = =
⎡ ⎤⋅ ⎣ ⎦
       (6.20) 
Μπορούµε λοιπόν να διαπιστώσουµε ότι η ροή της ακτινοβολίας είναι αισθητά µειωµένη σε σχέση µε 
τις περιπτώσεις ακτινοβόλησης µε παλµούς Laser ενέργειας 3 και 2 mJ. Ειδικά αν γίνει η σύγκριση µε 
την τελευταία κατάσταση (ενέργεια 2 mJ), µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι η τιµή του fluence δε µένει 
σταθερή, απλά γιατί ο βαθµός µείωσης της ακτινοβοληµένης (και µερικώς φωτοαποδοµηµένης) 
επιφάνειας είναι αρκετά µικρότερος σε σχέση µε τον αντίστοιχο βαθµό ελάττωσης της ενέργειας του 
Laser. Η ενέργεια του Laser µειώνεται κατά 50% και το εµβαδό κατά 
10.6276 7.9894 12.52%
10.6276
− = , µε 
αποτέλεσµα η σχετικά αυξηµένη ποσότητα στον παρονοµαστή της (6.20) να µειώνει την αριθµητική τιµή 
του τελικού αποτελέσµατος. Για λόγους πληρότητας, αναφέρουµε ότι η ροή της ακτινοβολίας Laser 
υφίσταται ελάττωση σε βαθµό 
18.818924 12.516584 33.49%
18.818924
− = , σε σχέση µε το σκέλος του πειράµατος 
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που εξετάσαµε στο Εδάφιο 6.8.2.. Αρχικά µπορούµε να υποθέσουµε, µε βάση και το διάγραµµα που 
εµφανίζεται στο Σχήµα 6.22. (έστω και αν αυτό αναφέρεται στο Mo), ότι αυτή η µείωση στην ένταση 
µπορεί παρ’όλα αυτά να κάνει τη διαδικασία φωτοαποδόµησης περισσότερο αποδοτική, µέσω του 
αντιπροσωπευτικού µεγέθους της απόδοσης φωτοαποδόµησης. Λαµβάνοντας όµως υπόψη ότι οι 
συνθήκες αλλάζουν σηµαντικά, καθώς πλέον το υλικό µας δεν είναι το Mo αλλά το Al, µένει να δούµε, 
στη συνέχεια της ανάλυσής µας, εάν αυτή η υπόθεση που µπορούµε να κάνουµε είναι βάσιµη. 
Τέλος, αξίζει να σηµειωθεί ότι η αλλαγή του υλικού από Mo σε Al, διατηρώντας όλες τις υπόλοιπες 
συνθήκες του πειράµατός µας σταθερές και αµετάβλητες, έχει τη δυνατότητα να επιφέρει µείωση κατά  
12.516584 −10.06257
10.06257 = 24.39%  στην ενέργεια ανά µονάδα επιφάνειας (ροή ακτινοβολίας), πράγµα που 
αξίζει να προσεχθεί στη συνέχεια της ανάλυσής µας, αναφορικά µε την αποδοτικότητα που µπορεί να 
έχει το φαινόµενο της φωτοαποδόµησης. 
Η πτώση της ενέργειας του παλµού Laser στο 1 mJ, µε δεδοµένο και το γεγονός ότι το Al είναι πολύ 
ανακλαστικό περιεχόµενο, δίνουν ιδιαίτερο ενδιαφέρον στον υπολογισµός της έκτασης της θερµικά 
επηρεασµένης ζώνης (HAZ) για την παρούσα περίπτωση ακτινοβόλησης. Ο τρόπος υπολογισµού της δε 
διαφέρει από αυτά που αναφέρθηκαν στα προηγούµενα Εδάφια 6.8.1. και 6.8.2., και λαµβάνοντας υπόψη 
ότι µπορεί να οδηγήσει σε αποτελέσµατα ρεαλιστικά και σχετικά ακριβή, µπορεί να χρησιµοποιηθεί και 
επί του παρόντος. Λαµβάνοντας υπόψη µία σταθερή αντιστοιχία σε µήκη και πλάτη πάνω στο Σχήµα 
6.35.[β], έχοντας εφαρµόσει εστίαση (zoom) σε τέτοιο βαθµό, ώστε το 1 cm του υποδεκάµετρου να 
αντιστοιχεί σε 21.277 µm της κλίµακας της εικόνας, µπορούµε να υπολογίσουµε την οριζόντια και 
κατακόρυφη απόσταση µεταξύ των άκρων της HAZ ως εξής: (τις συµβολίζουµε, όπως και παραπάνω, µε 
α’ και β’ αντίστοιχα) 
• ' 9.1 21.277 193.621a m= ⋅ = µ  
• ' 6 21.277 127.662 mβ = ⋅ = µ  
Μπορούµε να θεωρήσουµε, χωρίς βλάβη της γενικότητας, ότι όλη η περιοχή που περικλείεται από την 
πράσινη κλειστή καµπύλη, στο Σχήµα 6.35.[β], ανήκει στη θερµικά επηρεασµένη ζώνη (HAZ). Κάτι 
τέτοιο δεν αποκλίνει από την πραγµατικότητα, καθώς και η κηλίδα ανοικτού καφέ χρώµατος φαίνεται ότι 
απλά έχει θερµανθεί σηµαντικά, χωρίς ωστόσο να έχει συντελεστή αποµάκρυνση υλικού, ενώ και η 
µικρή περιοχή αριστερά της έχει υποστεί έναν ελαφρύ αποχρωµατισµό, µε την απόχρωση του µπλε που 
εµφανίζεται να είναι αρκετά ανοικτή και να προσεγγίζει, σε κάποιο βαθµό, το λευκό χρώµα. 
Το εµβαδό A’, από το οποίο θα υπολογιστεί τελικώς η HAZ, είναι ίσο µε 
2 4 2193.621 127.662' 19413.5064 1.94135 10
4
A m cm−π⋅ ⋅= = µ = ⋅ , µε αποτέλεσµα η έκταση της HAZ να 
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ισούται µε ( ) 4 4 2' 1.94135 0.79894 10 1.14241 10A A cm− −− = − ⋅ = ⋅ . Διεξάγοντας τη σύγκριση µε την 
περίπτωση ακτινοβόλησης ενός Spot πάνω στο υµένιο από Mo, λαµβάνοντας υπόψη τα ίδια 
χαρακτηριστικά για τη δέσµη (ένταση 1 mJ) και το διάφραγµα (µέγεθος 1.5 µm), παρατηρούµε ότι η 
σχηµατιζόµενη HAZ στο Al είναι µικρότερη από ό,τι στο Mo (1.3977 cm2), κατά ένα ποσοστό 
1.3977 1.14241 100% 18.27%
1.3977
− ⋅ = . Αυτή η διαπίστωση έρχεται σε πλήρη αντίθεση µε τις περιπτώσεις 
ακτινοβόλησης µε Laser µεγαλύτερης έντασης, στα οποία εµφανίζεται εκτεταµένη HAZ στο Al από ό,τι 
στο Mo. Αυτή η διαφορά έχει να κάνει κατά κύριο λόγο µε το γεγονός ότι η ένταση του παλµού Laser 
που εφαρµόζεται είναι πολύ χαµηλή για το Al. Καθώς τα 0.92 mJ αυτής της έντασης ανακλώνται και τα 
υπόλοιπα 0.08 µόνο απορροφώνται, είναι πολύ λογικό ότι η θερµοκρασιακή ανύψωση, αλλά και η 
θερµική διάχυση κατά το επίπεδο ΧΥ, θα είναι φαινόµενα ιδιαίτερα περιορισµένα. Ενδεχοµένως αυτές οι 
παρατηρήσεις, σε συνδυασµό µε το χαµηλό εµβαδό της µερικώς (πολύ σηµαντικό!) φωτοαποδοµηµένης 
επιφάνειας, να µας οδηγήσουν µέχρι και στην απόρριψη των χρησιµοποιηθέντων χαρακτηριστικών αν 
θέλουµε να τα εφαρµόσουµε σε µία τυπική κατεργασία εγχάραξης υµενίου για επαγγελµατικές 
εφαρµογές. Ενδεχοµένως µόνο αν θα επιθυµούσαµε να εφαρµόσουµε έναν απλό καθαρισµό της 
επιφάνειας από ανεπιθύµητες ακαθαρσίες¸ θα µπορούσαµε να τροποποιήσουµε την πειραµατική µας 
διάταξη µε έναν τέτοιο τρόπο. Το θετικό πάντως είναι το γεγονός ότι η περιορισµένη HAZ µπορεί και 
αυτή να αποτελέσει ένα δείγµα περισσότερο οµοιόµορφης και ποιοτικής φωτοαποδόµησης από ό,τι στις 
περιπτώσεις πρόσπτωσης εντονότερων παλµών Laser στην επιφάνεια του Al. Πάντως, ο µερικός βαθµός 
αυτής της φωτοαποδόµησης γενικά δεν κάνει το Al ένα ιδανικό υλικό για εφαρµογές scribing, µε 
αποτέλεσµα να προτιµάται το Mo ή άλλα παρεµφερή υλικά, που έχουν ως βασικό γνώρισµα την 
υψηλότερη απορροφητικότητα. 
 
6.8.4. Συγκεντρωτική παράθεση πειραµατικών µετρήσεων και αποτελεσµάτων, για όλα τα spots από Al που 
έχουν ακτινοβοληθεί. Σύγκριση µε τις περιπτώσεις ακτινοβόλησης spots από Mo. Εξαγωγή 
συµπερασµάτων. 
 
Δύο είναι οι βασικοί σκοποί που επιδιώκουµε να επιτύχουµε στο παρόν Εδάφιο, και οι οποίοι µπορούν 
να εµπλουτίσουν και να ενισχύσουν τις διαπιστώσεις µας σχετικά µε την επίδραση που ασκεί η 
διαδικασία της φωτοαποδόµησης σε λεπτά υµένια από Al και Mo, όταν αυτά ακτινοβοληθούν από 
µεµονωµένους nanosecond παλµούς Laser µεταβλητής ενέργειας (µεταξύ 1 και 3 mJ): 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  335	  
	  
• Ο προσδιορισµός των µεταβολών της έκτασης της ακτινοβοληµένης και µερικώς φωτοαποδοµηµένης 
περιοχής, της θερµικά επηρεασµένης ζώνης και της ροής (πυκνότητας ενέργειας) ακτινοβολίας Laser, 
στα spots του υµενίου από Al, συναρτήσει της ενέργειας του παλµού. 
• Ο προσδιορισµός και ο σχολιασµός της επίδρασης του υλικού (Mo έναντι Al) στα υπολογισθέντα 
µεγέθη που αναφέρθηκαν παραπάνω, δίνοντάς µας µε αυτό τον τρόπο µία πληρέστερη εικόνα για το 
πώς το υλικό επηρεάζει την εξέλιξη της φωτοαποδόµησης. 
Η εκπλήρωση των παραπάνω σκοπών, η οποία θα γίνει ευκολότερα εφικτή παραθέτοντας τα 
συγκεντρωτικά αποτελέσµατα από την ακτινοβόληση των δοκιµίων, έχει τη δυνατότητα να µας δώσει 
επαρκείς ενδείξεις σχετικά µε την ποιότητα της φωτοαποδόµησης αλλά και την απόδοσή της, δηλαδή το 
λόγο του ακτινοβοληθέντος όγκου προς την ενέργεια του παλµού. Αξίζει πάντως να σηµειωθεί ότι το 
τελευταίο µέγεθος θα µετρηθεί και ποσοτικά στη συνέχεια της Υποενότητας. 
Αρχικά θα δώσουµε ιδιαίτερη προσοχή στον ακόλουθο Πίνακα 6.5., στον οποίο παρατίθενται 
ορισµένα σηµαντικά αποτελέσµατα που εξήχθησαν από την κατεργασία των spots από Al µε τους 
παλµούς Laser, λαµβάνοντας την ενέργεια παλµού ως παράµετρο σύγκρισης. Αυτά περιλαµβάνουν την 
οριζόντια και κατακόρυφη διάσταση των ακτινοβοληθεισών περιοχών, το λόγο των δύο διαστάσεων, τα 
εµβαδά των περιοχών αυτών και τη ροή ακτινοβολίας Laser, ως λόγο της ενέργειας παλµού προς κάθε 
ένα από τα αντίστοιχα εµβαδά που αναφέρθηκαν προηγουµένως. Όπως και στην Υποενότητα 6.7., έτσι 
και εδώ οι τιµές των εκτάσεων της HAZ θα εξεταστούν σε ξεχωριστό Πίνακα. 
 
Α/Α	  
Spot	  
Ενέργεια	  
Laser	  (mJ)	  
Οριζόντια	  
διάσταση	  
(μm)	  
Κατακόρυφη	  
διάσταση	  
(μm)	  
Λόγος	  
διαστάσεων,	  
D:E	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (μm2)	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (nm2)	  
Ροή	  
ακτινοβολίας	  
Laser	  (J/cm2)	  
1	   3	   187.2376	   112.7681	   1.6604	   1.50890E-­‐04	   150.890	   19.882033	  
2	   2	   129.7897	   104.2573	   1.2449	   1.06276E-­‐04	   106.276	   18.818924	  
3	   1	   113.832	   89.3634	   1.2738	   7.98940E-­‐05	   79.894	   12.516591	  
 
Πίνακας 6.5. Παράθεση και σύγκριση µετρήσεων και αποτελεσµάτων που προέκυψαν από την πειραµατική 
διαδικασία ακτινοβόλησης τριών διαφορετικών spots πάνω σε ένα λεπτό υµένιο από Mo, για διαφορετικές 
τιµές ενέργειας Laser και µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm. 
 
Το πρώτο πράγµα που µπορούµε να προσέξουµε, κοιτάζοντας τον παραπάνω Πίνακα, έχει να κάνει µε 
το γεγονός ότι τόσο η οριζόντια όσο και η κατακόρυφη διάσταση του κυρίως ακτινοβοληµένου (και 
µερικώς φωτοαποδοµηµένου) χωρίου ελαττώνεται µε την ένταση του Laser. Δεν µπορούµε να πούµε 
γενικά ότι αυτή η εξάρτηση είναι αναλογική. Για να αποφανθούµε σχετικά µε το αν είναι ή όχι, θα πρέπει 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  336	  
	  
να επιστήσουµε την προσοχή µας στη στήλη του λόγου διαστάσεων, ο οποίος θα πρέπει να µένει 
πρακτικά σταθερός αν θέλουµε να µιλάµε για αναλογική σχέση. Η διαφορά της τιµής αυτής µεταξύ των 
περιπτώσεων 2 και 3 είναι πάρα πολύ µικρή, αλλά οι τιµές που αντιστοιχούν στα υπόψη Spot αποκλίνουν 
σηµαντικά από αυτά που έχουµε δει και διαπιστώσει για το πρώτο (1). Σε αυτό, ο λόγος διαστάσεων είναι 
ίσος µε 1.6604, δηλαδή 
1.6604 1.2449 100% 33.38%
1.2449
− ⋅ =  σε σχέση µε το 2ο Spot και 
1.6604 1.2738 100% 30.35%
1.2738
− ⋅ =  συγκριτικά µε το 3ο. Άρα, µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι η  
επιφάνεια υπ’αριθµόν 1 είναι σηµαντικά φαρδύτερη κατά τον άξονα Χ. Κάτι τέτοιο ενδέχεται να 
οφείλεται σε εντονότερη µεταφορά θερµότητας κατά µήκος του συγκεκριµένου άξονα, όπως επίσης και 
στο γεγονός ότι η δέσµη του Laser έχει παραµορφωθεί κυρίως κατά τον ίδιο άξονα, µε αποτέλεσµα να 
προσπίπτουν ακτίνες των οποίων η κατεύθυνση αποκλίνει σηµαντικά από το κεντρικό σηµείο εφαρµογής 
της ακτινοβολίας. 
Παρατηρώντας επίσης την εξέλιξη της έκτασης της φωτοαποδοµηµένης (σε µερικό βαθµό) επιφάνειας 
συναρτήσει της ενέργειας του Laser, βλέπουµε ότι αυτή µειώνεται, κάτι που αποδεικνύεται πλήρως 
φυσιολογικό και ενδεικτικό του γεγονότος ότι τόσο οι θερµικές επιδράσεις όσο και οι περιπτώσεις 
αποβολής υλικού κατά τόπους γίνονται λιγότερο έντονες όσο µικρότερη ενέργεια, άρα και µικρότερο 
αριθµό φωτονίων, εµπεριέχει ο παλµός της ακτινοβολίας Laser. Η ελάττωση αυτή διαπιστώνεται και 
εξετάζοντας το µέγεθος της ροής ακτινοβολίας ή ενέργειας ακτινοβολίας ανά µονάδα επιφάνειας. Η 
µείωση είναι πάρα πολύ µικρή καθώς µεταβαίνουµε από την ενέργεια των 3 mJ στα 2, αλλά η διαφορά 
µεταξύ των περιπτώσεων 2 και 3 (2 και 1 mJ ενέργειας παλµού) είναι σηµαντική και ίση µε 
18.818924 12.516591 100% 33.49%
18.818924
− ⋅ =  σε ποσοστιαίο επίπεδο, που ουσιαστικά σηµαίνει µείωση κατά 
το 1/3. Φαίνεται δηλαδή ξεκάθαρα ότι τόσο η ενέργεια παλµού όσο και το εµβαδό της επιφάνειας που 
έχει ακτινοβοληθεί επηρεάζουν προς τα κάτω τη ροή (fluence). Στη συνέχεια της Υποενότητας θα δούµε 
το πώς αυτή η µεταβολή µπορεί να µας βοηθήσει να συµπεράνουµε το αν η αποδοτικότητα και η 
ποιότητα της φωτοαποδόµησης βελτιώνεται ή όχι. 
Πάντως, µία επιπλέον πληροφορία που µπορεί να παρατεθεί εδώ και παρουσιάζει ιδιαίτερο 
ενδιαφέρον έχει να κάνει µε το γεγονός ότι, παρά το ότι η φωτοαποδόµηση δεν εξελίσσεται σε πλήρη 
βαθµό, εντούτοις η ακτινοβόληση του δοκιµίου και µόνο προκαλεί κάποιας έκτασης «ζηµιές» στην 
αρχική επιφάνεια (damage, όπως οι Guo et al. ορίζουν στη βιβλιογραφία [181]). Από πειραµατικές 
µελέτες που εξελίχθηκαν στα πλαίσια αυτής της βιβλιογραφίας, προσδιορίστηκε για το Al το κατώφλι µε 
την ονοµασία damage threshold, που ουσιαστικά παριστάνει µία τιµή της ροής ακτινοβολίας πάνω από 
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την οποία αρχίζουν να εµφανίζονται «ζηµιές», υπό τη µορφή ανοµοιοµορφιών, µετακινήσεων υλικού από 
την κρυσταλλική δοµή και µεταβολής της τραχύτητας πέρα από τη µηδενική τιµή. Είναι προφανές ότι το 
κατώφλι αυτό έχει ξεπεραστεί σε πάρα πολύ µεγάλο βαθµό, εάν κρίνουµε από την τιµή 340 J/m2 = 0.34 
J/cm2 που υπολογίζεται στην υπόψη µελέτη. Η εµφάνιση αυτού του είδους των «ζηµιών» προφανώς και 
εµφανίζεται και στο Mo, ήδη από την έναρξη της ακτινοβόλησης. Η βιβλιογραφία [170], η οποία 
βασίζεται σε µία σειρά από διεξαχθέντα πειράµατα πάνω σε Mo, δίνει µία τιµή για το damage threshold 
ίση µε 6.46 J/m2 = 6.46 x 10-4 J/cm2, κάτι που πρακτικά σηµαίνει ότι παρατηρούνται «ζηµιές» και µικρο-
καταστροφές επί του υµενίου άπαξ και αυτό ακτινοβοληθεί. 
 
Ένας άλλος πολύ χρήσιµος Πίνακας, ενδεχοµένως περισσότερο από ό,τι ο 6.5., είναι ο 6.6. που 
παρατίθεται παρακάτω, και στον οποίο συγκρίνονται τα αποτελέσµατα που έχουν ληφθεί από την 
πειραµατική εφαρµογή της κατεργασίας της εγχάραξης, αλλά και της διεργασίας της φωτοαποδόµησης, 
τόσο στο Mo όσο και στο Al. Με αυτό τον τρόπο, µπορούµε να αποκτήσουµε µία πληρέστερη εικόνα για 
το πώς το υλικό παρεµβαίνει στην κατεργασία και την επηρεάζει θετικά ή αρνητικά. Και εδώ, θα πρέπει 
να εστιάσουµε στη διαφορά µεταξύ των συντελεστών απορρόφησης για τα δύο υλικά, όπως τους έχουµε 
βρει παραπάνω (57.14% για το Mo, 8% για το Al) και να σχολιάσουµε την κρισιµότητά τους στην 
εξέλιξη της κατεργασίας. 
 
Α/Α	  
Spot	   Υλικό	  
Ενέργεια	  
Laser	  (mJ)	  
Οριζόντια	  
διάσταση	  
(μm)	  
Κατακόρυφη	  
διάσταση	  
(μm)	  
Λόγος	  
διαστάσεων,	  
D:E	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (cm2)	  
Ροή	  ακτινοβολίας	  
Laser	  (J/cm2)	  
1	   Al	   3	   187.2376	   112.7681	   1.6604	   1.50890E-­‐04	   19.882033	  
2	   Al	   2	   129.7897	   104.2573	   1.2449	   1.06276E-­‐04	   18.818924	  
3	   Al	   1	   113.832	   89.3634	   1.2738	   7.98940E-­‐05	   12.516591	  
4	   Mo	   3	   225.536	   123.407	   1.8276	   2.18598E-­‐04	   13.723822	  
5	   Mo	   2	   217.0254	   127.662	   1.7000	   2.17663E-­‐04	   9.188516	  
6	   Mo	   1	   150.006	   110.64	   1.3558	   9.93782E-­‐05	   10.06257	  
 
Πίνακας 6.6. Παράθεση και σύγκριση µετρήσεων και αποτελεσµάτων για έξι Spots που ακτινοβολήθηκαν 
µε παλµούς Laser µεταβλητών ενεργειών, διερχόµενους από διάφραγµα µεγέθους 1.5 µm. Τα τρία πρώτα 
Spots ανήκουν στο λεπτό υµένιο από Al, ενώ τα επόµενα τρία σε αυτό που έχει το Mo ως υλικό. 
 
Εστιάζουµε αρχικά στα ζεύγη αποτελεσµάτων 1-4, 2-5 και 3-6, στα οποία το υλικό διαφέρει αλλά η 
ενέργεια παλµού είναι ίδια. Οι τιµές των διαστάσεων στο Mo είναι µεγαλύτερες, κάτι που είναι ιδιαίτερα 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  338	  
	  
φυσικό λόγω του γεγονότος ότι η απορροφητικότητα του Mo είναι σαφώς υψηλότερη από αυτή του Al, 
επιτρέποντας µε αυτό τον τρόπο στα φωτόνια να διεισδύσουν σε βάθος µέσα στο δοκίµιο, αλλά και να 
επεκταθούν σε θέσεις µε συντεταγµένες x και y πέραν του σηµείου εφαρµογής της ακτινοβολίας. Κάτι 
τέτοιο φαίνεται να οφείλεται περισσότερο στη διαφορά ανακλαστικότητας των δύο υλικών και λιγότερο 
σε παράγοντες όπως η θερµική διαχυσιµότητα (thermal diffusivity) ή η θερµική αγωγιµότητα (thermal 
conductivity), ποσότητες που είναι µεγαλύτερες στο Al από ό,τι στο Mo (ως ενδεικτικό παράδειγµα, η 
πηγή [168] αναφέρει ότι η θερµική αγωγιµότητα του Al στους 293 K είναι ίση µε 237 W/mK, µία τιµή 
σαφώς µεγαλύτερη από τα 142 W/mK του Mo στην ίδια θερµοκρασία, ενώ η πηγή [169] δίνει τιµές 84.18 
και 54.3 mm2/s αντίστοιχα για τις θερµικές διαχυσιµότητες του Al και του Mo). 
Κάτι ακόµα που µπορούµε να διαπιστώσουµε είναι ότι η ακτινοβόληση των spots από Mo έχει ως 
αποτέλεσµα τη δηµιουργία και το σχηµατισµό πιο φαρδιών επιφανειών, από την άποψη ότι είναι 
περισσότερο εκτεταµένες πάνω στον άξονα Χ από ό,τι στον Υ. Η συγκεκριµένη παρατήρηση 
δικαιολογείται από τις αριθµητικές τιµές που έχουν εξαχθεί για το λόγο οριζόντιας προς κατακόρυφη 
διάσταση, και τις οποίες µελετάµε πάλι ανά τα ίδια ζεύγη. Άξιο προσοχής είναι το γεγονός ότι είναι 
αρκετά µεγαλύτερος ο λόγος διαστάσεων στην περίπτωση 5 από ό,τι στη 2, σε ποσοστό 
1.7 1.2738 100% 33.46%
1.2738
− ⋅ = , µε το αυξηµένο αυτό ποσοστό να οφείλεται στο σχηµατισµό απολήξεων 
στην αριστερή και δεξιά πλευρά της περιοχής φωτοαποδόµησης, όπως αυτή απεικονίζεται στο Σχήµα 
6.17.[β] (ή 6.18.[β]). Ενδέχεται πάντως και οι απολήξεις (ως «αυτιά», ειδικά στη δεξιά πλευρά του 
εκάστοτε αποδοµηµένου χωρίου) που είναι πιο εύκολα διακριτές στο Mo από ό,τι στο Al να παίζουν και 
αυτές το ρόλο τους στην αύξηση της οριζόντιας διάστασης του κάθε δοκιµίου. Ακόµα και οι διαφορές 
στους λόγους διαστάσεων µεταξύ των Spots 4 & 1 (σε ποσοστό 
1.8276 1.6604 10.07%
1.6604
− = ) ή των Spots 6 
& 3 (σε ποσοστό 
1.3558 1.2738 6.44%
1.2738
− = ) µπορούν να δικαιολογήσουν τα λεγόµενά µας , έστω και σε 
λιγότερο έντονο βαθµό). Τονίζουµε εδώ, όπως και πριν, ότι η ελλιπής ευθυγράµµιση της δέσµης και η 
παραµόρφωσή της, λόγω πιθανών ανθρώπινων λαθών κατά τη ρύθµιση και βαθµονόµηση (configuration 
& calibration) της πειραµατικής διάταξης, έχουν οδηγήσει στο σχηµατισµό αυτών των απολήξεων, οι 
οποίες εµφανίζονται σε σαφώς µεγαλύτερο βαθµό στο σαφώς πιο απορροφητικό Mo. 
Το γεγονός ότι οι διαστάσεις των φωτοαποδοµηµένων περιοχών είναι υψηλότερες στην περίπτωση 
του Mo από ό,τι σε αυτή του Al αντικατοπτρίζεται και αξιολογώντας τα εµβαδά, τα οποία έχουν 
υπολογιστεί, στη συντριπτική πλειοψηφία τους, χρησιµοποιώντας τη γενικευµένη και ικανοποιητικά 
αξιόπιστη σχέση 
4
A παβ= , όπου α η οριζόντια διάσταση και β η κατακόρυφη. Πάντως, ο λόγος που 
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αυτή η σχέση κρίνεται ικανοποιητική, και το οποίο παραλείψαµε να αναφέρουµε σε προηγούµενα εδάφια 
αλλά αναφέρουµε συγκεντρωτικά επί του παρόντος, προκειµένου να δικαιολογήσουµε πλήρως την 
εγκυρότητα των αποτελεσµάτων µας, έχει να κάνει µε το ότι όλες οι επιφάνειες των οποίων τα εµβαδά 
υπολογίστηκαν έχουν διατοµή που βρίσκεται µεταξύ της ορθογωνικής και της κυκλικής, µε το ορθογώνιο 
να έχει εµβαδό rectA =αβ  και τον κύκλο να έχει α = β και εµβαδό 
2
2
4circle
A r πα= π =  (r η ακτίνα του 
κύκλου). Άρα, µπορούµε να δεχτούµε την 
4
A παβ=  ως µία «ενδιάµεση» σχέση, ικανή να χρησιµοποιηθεί 
σε διάφορες περιπτώσεις. Επιστρέφοντας τώρα στο θέµα µας, είναι εµφανές το γεγονός ότι τα εµβαδά 
των φωτοαποδοµηµένων επιφανειών είναι εν γένει µεγαλύτερα στο Mo από ό,τι στο Al, κάτι που είναι 
φυσική απόρροια των διαφορών στις διαστάσεις. Ειδικά συγκρίνοντας τις περιπτώσεις 2 και 5, 
παρατηρούµε ότι η τελευταία αντιστοιχεί σε λίγο παραπάνω από το διπλάσιο εµβαδό, µε την ιδιαίτερα 
αυξηµένη οριζόντια διάσταση σε σχέση µε την κατακόρυφη να παίζει κυρίαρχο ρόλο.  Μπορούµε, επί 
του παρόντος, να παραθέσουµε συγκεντρωτικά τις ποσοστιαίες αυξήσεις των εµβαδών των χωρίων 
φωτοαποδόµησης στο Mo σε σχέση µε το Al, µεταξύ των ζευγών Spots 4-1, 5-2 και 6-3: 
• Για τα Spots 4-1: 2.18598 1.5089 44.87%
1.5089
− = . 
• Για τα Spots 5-2: 2.17663 1.06276 104.81%
1.06276
− = . 
• Για τα Spots 6-3: 9.93782 7.9894 24.39%
7.9894
− = . 
Το γεγονός ότι τα εµβαδά των φωτοαποδοµηµένων επιφανειών στο Mo είναι µεγαλύτερα από ό,τι στο 
Al, επιφέρει την ακριβώς αντίθετη συσχέτιση µεταξύ των ροών ακτινοβολίας (εντάσεων ανά µονάδα 
επιφάνειας / fluences). Ο ορισµός του fluence ως µέγεθος µας δίνει τη δυνατότητα να κατανοήσουµε ότι 
πρόκειται για µία ποσότητα αντιστρόφως ανάλογη της έκτασης της αποδοµηµένης περιοχής, µε τη σχέση 
της ποσότητας µε την ενέργεια του παλµού να είναι ευθέως ανάλογη. Έχοντας όµως παρατηρήσει ότι, 
ειδικά στις περιπτώσεις 2 και 5, τα εµβαδά που αντιστοιχούν στο Mo είναι σηµαντικά µεγαλύτερα από 
αυτά του Al, καταλαβαίνουµε ότι οι τιµές αυτές ασκούν µεγαλύτερη επιρροή στο µέγεθος του fluence (F) 
από ό,τι η ενέργεια της ακτινοβολίας, σπρώχνοντας µε αυτό τον τρόπο την τιµή F προς τα πάνω όσο 
ελαττώνεται το εµβαδό. Με αυτό τον τρόπο εξηγούνται οι διψήφιες τιµές του F (σε J/cm2) για όλα τα 
ακτινοβοληθέντα Spots από Al, τη στιγµή που οι αντίστοιχες τιµές για το Mo είναι µονοψήφιες (εκτός 
των περίπου 10 J/cm2 για το Spot υπ’αριθµόν 6). Και εδώ η υψηλή απορροφητικότητα του Mo σε σχέση 
µε αυτή του Al, όπως επίσης και πιθανά θέµατα ελλιπούς ευθυγράµµισης των οπτικών αλλά και της 
δέσµης Laser, επηρεάζουν το υπό συζήτηση µέγεθος, όπως έχει γίνει και µε τα εµβαδά των 
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φωτοαποδοµηµένων επιφανειών (από τα οποία το F παρουσιάζει εξάρτηση). Άρα, γενικά, µπορούµε να 
πούµε µε απλούστερα λόγια ότι προσπίπτει µεγαλύτερη ποσότητα ακτινοβολίας Laser ανά cm2 στα 
υµένια από Al από ό,τι σε αυτά από Mo. Δεν είναι σίγουρο ότι κάτι τέτοιο επιφέρει θετικές συνέπειες 
στην ποιότητα της φωτοαποδόµησης, για αυτό το λόγο και θα κάνουµε µία επιπλέον ανάλυση στο 
επόµενο Εδάφιο 6.8.5., ώστε είτε να επιβεβαιώσουµε είτε να αντικρούσουµε τις αρχικές µας υποθέσεις, 
βασιζόµενοι στην πλήρη παράθεση, σύγκριση και αξιολόγηση των ήδη εξαχθέντων αριθµητικών 
αποτελεσµάτων. 
 
6.8.5. Υπολογισµός της Απόδοσης Φωτοαποδόµησης και εξαγωγή συµπερασµάτων µέσω αυτής 
 
Ο ορισµός της απόδοσης φωτοαποδόµησης έχει ήδη παρατεθεί στο Εδάφιο 6.7.9., ενώ το µέγεθος έχει 
υπολογιστεί για τα spots που ανήκουν στο λεπτό υµένιο από Mo. Ακολουθώντας την ίδια ακριβώς 
διαδικασία, η οποία έχει ήδη περιγραφεί συνοπτικά στο Εδάφιο για το οποίο έγινε αρχικά λόγος, θα 
διεξαγάγουµε τους επιθυµητούς υπολογισµούς µας για το Al. Καθώς στην τρέχουσα ανάλυσή µας δε µας 
αρκεί να µείνουµε µόνο στην παράθεση αποτελεσµάτων για ένα µόνο υλικό, αλλά ενδιαφερόµαστε να 
δούµε και να σχολιάσουµε το πώς το υλικό επηρεάζει την αποδοτικότητα της διαδικασίας, ένα 
επιπρόσθετο στοιχείο το οποίο δε θα πρέπει να παραλείψουµε είναι η παράθεση της µεταβολής του υπό 
υπολογισµού µεγέθους συναρτήσει της ροής ακτινοβολίας Laser, και για τα δύο υλικά, στο ίδιο 
δισδιάστατο ορθογωνικό σύστηµα αξόνων. Μία τέτοια παράθεση αποκτά πάρα πολύ µεγάλη και 
σηµαντική πρακτική σηµασία, από τη στιγµή που µπορεί να βοηθήσει ένα Μηχανικό, ερευνητή ή γενικά 
µελλοντικό επαγγελµατία κατεργασιών να επιλέξει ποιο από τα δύο υλικά είναι καταλληλότερο για την 
πραγµατοποίηση επιτυχηµένων κατεργασιών εγχάραξης ή φωτοαποδόµησης µε Laser γενικά, καθώς 
επίσης και να του δώσει τη δυνατότητα να προχωρήσει σε έρευνες βελτιστοποίησης της απόδοσης ακόµα 
και µε άλλα υλικά πέραν του Mo ή του Al. 
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Α/Α	  
Spot	  
Υλικό	  
Ένταση	  
Laser	  (mJ)	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (cm2)	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (μm2)	  
Ροή	  ακτινοβολίας	  
Laser	  (J/cm2)	  
Όγκος	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (μm3)	  
Απόδοση	  
φωτοαποδόμησης	  
(μm3/mJ)	  
1	   Al	   3	   1.50890E-­‐04	   15089	   19.882033	   3772.25	   1257.416667	  
2	   Al	   2	   1.06276E-­‐04	   10627.6	   18.818924	   1487.864	   743.932	  
3	   Al	   1	   7.98940E-­‐05	   7989.4	   12.516591	   878.8335272	   878.8335272	  
4	   Mo	   3	   2.18598E-­‐04	   21859.8	   13.723822	   6120.744	   2040.248	  
5	   Mo	   2	   2.17663E-­‐04	   21766.3	   9.188516	   6094.564	   3047.282	  
6	   Mo	   1	   9.93782E-­‐05	   9937.8	   10.06257	   2782.5896	   2782.59	  
 
Πίνακας 6.7. Παράθεση και σύγκριση των αποδόσεων φωτοαποδόµησης που προέκυψαν από 
υπολογισµούς βασιζόµενους σε µετρήσεις που εξήχθησαν από την πειραµατική διαδικασία ακτινοβόλησης 
έξι διαφορετικών spots πάνω σε δύο λεπτά υµένια από Mo και Al (3 πειράµατα ανά υλικό), για 
διαφορετικές τιµές έντασης Laser και µέγεθος διαφράγµατος 1.5 µm. 
 
Παρατηρώντας τόσο τον παραπάνω Πίνακα, όσο και το Σχήµα 6.22., που αφορά τη µεταβολή του 
βαθµού φωτοαποδόµησης συναρτήσει της ροής ακτινοβολίας στο Mo, διαπιστώνουµε ότι και εδώ 
επιβεβαιώνεται το γεγονός ότι η απόδοση της φωτοαποδόµησης ελαττώνεται όσο αυξάνεται η ροή της 
ακτινοβολίας Laser. Βλέπουµε εδώ ότι δεν υπάρχει σχέση αντίστροφης αναλογίας µεταξύ της απόδοσης 
φωτοαποδόµησης και της ροής ακτινοβολίας Laser (για το Αl). Kάτι τέτοιο µπορεί να επιβεβαιωθεί από 
τις µετρήσεις του βάθους φωτοαποδόµησης που θα εµφανιστούν στο παρακάτω Εδάφιο 6.8.6., σύµφωνα 
µε τις οποίες το βάθος κατά το οποίο αφαιρείται υλικό δεν είναι το ίδιο πάνω στην επιφάνεια. Μπορούµε, 
παρατηρώντας τα αντίστοιχα Σχήµατα (6.38. έως 6.40.), να προσδιορίσουµε νοητές µέσες τιµές για το 
βάθος φωτοαποδόµησης, που θα βρεθούν περίπου ίσες µε 250, 140 και 110 nm για κάθε διαφορετική 
τιµή ροής ακτινοβολίας Laser, από τη µεγαλύτερη στη µικρότερη αντίστοιχα. 
Έχουµε εδώ τη δυνατότητα, µε τη βοήθεια του ακόλουθου Σχήµατος 6.36. να αναπαραστήσουµε στο 
ίδιο σύστηµα αξόνων, σε διαγραµµατική µορφή, την εξέλιξη της απόδοσης φωτοαποδόµησης συναρτήσει 
της ροής ακτινοβολίας και για τα δύο υλικά, προκειµένου τόσο να επιβεβαιώσουµε την αρχική µας 
διαπίστωση αναφορικά µε την αντίστροφη αναλογία, όσο και να παρατηρήσουµε το πώς η φύση του 
εκάστοτε υλικού έχει τη δική της επίδραση στην αποδοτικότητα της κατεργασίας. 
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Σχήµα 6.36. Εξάρτηση της απόδοσης φωτοαποδόµησης από τη ροή ακτινοβολίας (πυκνότητα ενέργειας) 
Laser, για τα δύο υλικά Mo και Al που εξετάστηκαν κατά τη διάρκεια των πειραµάτων. 
 
Κατά τη διάρκεια της ανάλυσής µας στην Υποενότητα 8, η οποία αναφέρεται στο Al, διαπιστώσαµε 
ότι πρακτικά δε λαµβάνει χώρα φωτοαποδόµηση της επιφάνειας, παρά µόνο κάποια αφαίρεση υλικού σε 
τοπικό επίπεδο. Παρατηρούµε ότι κάτι τέτοιο επιβεβαιώνεται και από τις τιµές που λαµβάνει η απόδοση 
της κατεργασίας, ειδικά όσο αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας (γαλάζια καµπύλη). Η µέγιστη τιµή της 
καµπύλης, που τοποθετείται στα περίπου 950 µm3/mJ, αποκτάται για πυκνότητα ενέργειας περίπου 12.5 
J/cm2, µε την αντίστοιχη τιµή της απόδοσης φωτοαποδόµησης για την ίδια πυκνότητα ενέργειας και 
υλικό Mo να βρίσκεται περίπου 1200 µm3/mJ υψηλότερα. Το γεγονός ότι η τιµή για το Al βρίσκεται 
χαµηλότερα, και µάλιστα σε ένα σηµαντικό βαθµό, είναι ενδεικτικό του γεγονότος ότι η υψηλή 
ανακλαστικότητα του Al δεν επιτρέπει στην ακτινοβολία να διεισδύσει σε τέτοιο βαθµό ώστε να 
αποδοµήσει ικανοποιητικά του υλικό και να κάνει ιδιαίτερα αποδοτική τη διεργασία. 
Σε γενικές γραµµές πάντως, το γεγονός ότι η καµπύλη της απόδοσης για το Al βρίσκεται, σε όλη την 
έκτασή της, κάτω από την αντίστοιχη του Mo, δείχνει ότι η εγχάραξη (scribing) δε θα µπορούσε να 
θεωρηθεί µία αποτελεσµατική κατεργασία εάν επρόκειτο να εφαρµοστεί πάνω σε υµένια από Al. Όλοι οι 
παράγοντες που έχουµε αναφέρει σε προηγούµενα Εδάφια, και οι οποίοι θα µπορούσαν να συσχετιστούν 
άµεσα µε το γεγονός ότι το Al είναι ένα υλικό µε έναν ελαφρώς µη-µεταλλικό χαρακτήρα, που 
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προσοµοιάζει κατά κάποιον τρόπο σε ηµιαγωγό, σε αντίθεση µε το Mo, το οποίο ανήκει στα µέταλλα 
µετάπτωσης (όπως φαίνεται και στην ακόλουθη αναπαράσταση του Περιοδικού Πίνακα, στο Σχήµα 
6.37.). 
 
Σχήµα 6.37. Παράθεση του Περιοδικού Πίνακα χηµικών στοιχείων, όπου το µολυβδαίνιο (Mo) έχει 
κυκλωθεί µε κόκκινο χρώµα και το αλουµίνιο (Al) µε γαλάζιο. Η κύκλωση των δύο στοιχείων αποσκοπεί 
στο να δώσει έµφαση στο πώς οι διαφορετικές οµάδες στις οποίες ανήκουν επιδρούν στη διαφοροποίηση 
των ιδιοτήτων τους, ειδικά αυτών που σχετίζονται µε τη φωτοαποδόµηση που πρόκειται να υποστούν. 
 
Γενικότερα, µπορούµε να πούµε µε απλά λόγια ότι η κατεργασία και µερική φωτοαποδόµηση του 
αλουµινένιου υµενίου κρίνεται µη αποδοτική για το εύρος ενεργειών Laser που εξετάζεται επί του 
παρόντος, ειδικά όσο αυξάνεται η πυκνότητα ενέργειας της ακτινοβολίας. Λαµβάνοντας υπόψη ότι την 
ίδια µονοτονία ακολουθεί και η καµπύλη που αφορά το Mo, θα µπορούσαµε να πούµε ότι χρειάζεται να 
γίνουν προσπάθειες για την εύρεση µεθόδων που θα µπορούσαν να οδηγήσουν σε χαµηλές ροές 
ακτινοβολίας Laser, εάν πρόκειται να πετύχουµε επαρκή και επιτυχηµένη φωτοαποδόµηση 
χρησιµοποιώντας το Al σαν υλικό-στόχο. 
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6.8.6. Μετρήσεις βάθους φωτοαποδόµησης και τραχύτητας επιφάνειας 
 
Ένα ακόµη ιδιαίτερα αντιπροσωπευτικό µέγεθος, η µέτρηση του οποίου θα µας οδηγήσει σε ασφαλή 
συµπεράσµατα σχετικά µε το πόσο αποτελεσµατική είναι η διαδικασία της φωτοαποδόµησης στο Al και 
το πόσο µεγάλη είναι η έκταση στην οποία αυτή λαµβάνει χώρα, είναι το βάθος φωτοαποδόµησης, το 
οποίο εξετάστηκε ήδη και στο Mo, στα πλαίσια του Εδαφίου 6.7.10.. Το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ 
που χρησιµοποιήθηκε και παραπάνω, µας δίνει µία ιδιαίτερα περιγραφική και αξιόπιστη εικόνα χάρη 
στην οποία θα καταστεί εφικτός ο προσδιορισµός του υπόψη µεγέθους, όπως και αυτού της τραχύτητας 
επιφάνειας, τουλάχιστον όσον αφορά τη µέγιστη. Με αφορµή την παραπάνω πρόταση, επισηµαίνουµε, 
όπως κάναµε και στην περίπτωση του Mo, ότι ο υπολογισµός της µέσης τραχύτητας καθίσταται σχετικά 
δύσκολος, καθώς η γεωµετρία του προφίλ τραχύτητας δεν είναι καθορισµένη αλλά έχει ένα διαρκώς 
µεταβλητό σχήµα, καθιστώντας έτσι δύσκολο τον υπολογισµό των εµβαδών που βρίσκονται εκατέρωθεν 
µίας κεντρικής γραµµής που θα πρέπει και αυτή να προσδιοριστεί µέσω δοκιµών ή περίπλοκων 
υπολογιστικών σχέσεων. 
Πάνω στο λεπτό υµένιο από Al που ακτινοβολήθηκε, ελήφθησαν τρεις εικόνες από το προφιλόµετρο, 
µε κάθε εικόνα να αντιστοιχεί σε µία διαφορετική ακτινοβοληµένη περιοχή τη φορά. Εµείς θα 
παραθέσουµε µία-µία τις εικόνες αυτές, µε σκοπό να εξαγάγουµε χρήσιµα συµπεράσµατα τόσο για τα 
µετρούµενα µεγέθη όσο και για τα αποτελέσµατα που φέρει η φωτοαποδόµηση γενικότερα. Αναµένουµε 
πάντως, λόγω του πολύ µικρού πάχους του υµενίου, ότι παρά την υψηλή ανακλαστικότητα του Al, 
επιτρέποντας µόνο στο 8% της ενέργειας παλµού να διεισδύσει στο υλικό και να το αποδοµήσει, θα 
υπάρχουν έστω και µερικές περιοχές στις οποίες θα είναι επιτεύξιµη η τιµή που αντιπροσωπεύει το 
(µέγιστο) πάχος του υµενίου από Al. 
Για το Spot που ακτινοβολήθηκε µε παλµό Laser ενέργειας 3 mJ, το Σχήµα 6.38. µας δίνει την 
αντίστοιχη εικόνα από το προφιλόµετρο: 
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Σχήµα 6.38. Απεικόνιση του προφίλ τραχύτητας και προσδιορισµός του βάθους φωτοαποδόµησης, όπως τη 
δίνει το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ, για το Spot του λεπτού υµενίου από Al που ακτινοβολήθηκε µε παλµό 
Laser ενέργειας 3 mJ (το µέγεθος του διαφράγµατος από το οποίο διέρχεται η δέσµη είναι 1.5 µm). 
 
Παρατηρώντας το Σχήµα αυτό, και κάνοντας την αντίστοιχη σύγκριση µε τα προφίλ τραχύτητας και 
βάθους αποδόµησης που παριστάνονται για το Mo, στα Σχήµατα 6.25. έως 6.27., µπορούµε να 
διαπιστώσουµε αρχικά ότι το προφίλ του Al δεν είναι τόσο οµοιόµορφο αλλά παρουσιάζει πολλές 
διαβαθµίσεις σε όλη τη µετρούµενη έκταση, κάτι που θα µπορούσε να διαπιστωθεί από την εµφάνιση 
πολλών «λόφων» κυρίως µικρού ύψους (έως 0.55 µm, γιατί η µεγάλη κορυφή των 0.95 µm περίπου 
σχετίζεται, όπως και στο προηγούµενο Εδάφιο, µε τη φωτοαποδόµηση). Αρκετοί λόγοι µπορούν να 
συντελούν στο να συµβαίνει αυτό. Ο πρώτος, προφανέστερος και ευκολότερος να διαπιστωθεί, είναι η 
πιθανότητα να περιλαµβάνονται κάποιοι µικροσκοπικοί κόκκοι από Al (σπανιότερα από άλλα στοιχεία 
που παίζουν το ρόλο προσµίξεων), που τοπικά µειώνουν την επιπεδότητα της επιφάνειας και την 
ισοτροπία του υλικού. Ο δεύτερος λόγος έχει να κάνει µε την πιθανότητα να εκτοπίζονται τµήµατα του 
αποβεβληµένου από την κυρίως επιφάνεια ή γενικότερα προσβεβληµένου από την ακτινοβολία Laser 
υλικού, σε τµήµατα που βρίσκονται εκατέρωθεν της περιοχής φωτοαποδόµησης κατά το επίπεδο ΧΥ. 
Αυτά τα τµήµατα συνήθως απαντώνται είτε σε στερεή µορφή είτε ως στερεοποιηµένο τήγµα. Οι λόφοι 
που παρατηρούνται, ειδικότερα αυτοί µε τις υψηλότερες κορυφές, θα µπορούσαν να αναπαραστήσουν 
περιοχές της θερµικά επηρεασµένης ζώνης, στις οποίες το υλικό έχει υποστεί επιφανειακή αλλοίωση 
λόγω της ακτινοβολίας (ακόµα και υπό τη µορφή τοπικής αλλαγής φάσης από στερεό σε υγρό), αλλά δεν 
έχει αποβληθεί επειδή πιθανώς να έχει περιέλθει στην αέρια κατάσταση. Ο τρίτος λόγος σχετίζεται µε το 
δεύτερο, και έχει να κάνει µε το γεγονός ότι η έντονη ανάκλαση πολλών από τις ακτίνες Laser της 
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δέσµης προκαλεί την πρόσπτωσή τους σε άλλα σηµεία που βρίσκονται αρκετά µακριά από την κυρίως 
φωτοαποδοµηµένη περιοχή, µε το απορροφούµενο ποσοστό του 8% ανά ακτίνα να είναι αρκετό ώστε 
τουλάχιστον να συντελέσει σε έναν τοπικό θερµικό επηρεασµό. 
Προχωράµε στον προσδιορισµό του βάθους φωτοαποδόµησης, µε τη βοήθεια του Σχήµατος 6.38.. 
Όλες οι περιοχές που χαρακτηρίζονται από τεταγµένη µικρότερη του 0 αντιστοιχούν σε 
φωτοαποδοµηµένες περιοχές, για τις οποίες ο βαθµός φωτοαποδόµησης είναι τόσο µεγαλύτερος όσο 
χαµηλότερη αλγεβρικά είναι η τεταγµένη (µε άλλα λόγια: όσο υψηλότερη κατ’απόλυτη τιµή είναι η 
αλγεβρικά αρνητική τεταγµένη) του προφίλ. Το µέγιστο βάθος βρίσκεται στην οριζόντια θέση 140 nm, 
όπως ορίζεται από τη βαθµονόµηση του προφιλόµετρου, και είναι ίσο µε 390 nm περίπου, όσο δηλαδή 
είναι και το µέγιστο πάχος του υµενίου. Είναι πάντως παράδοξο το γεγονός ότι µπορούµε να πετύχουµε 
µεγαλύτερο βάθος φωτοαποδόµησης σε σχέση µε το λεπτό υµένιο από Mo (280 nm), µε δεδοµένη την 
πολύ σηµαντική διαφορά στις απορροφητικότητες του Mo και του Al (µε τους αντίστοιχους συντελεστές, 
όπως έχουµε δει επανειληµµένα, να ορίζονται στους 57.14% και 8%). Κάτι τέτοιο, εάν προσέξουµε, δεν 
έχει να κάνει µε κάθε ένα από τα υλικά, αλλά έρχεται να επιβεβαιώσει το γεγονός ότι ένα λεπτό υµένιο, 
του οποίου η διάσταση z είναι τουλάχιστον τρεις τάξεις µεγέθους χαµηλότερη από τις άλλες δύο, έχει 
γενικά τόσο µικρό πάχος ώστε, ανεξάρτητα από το υλικό από το οποίο αποτελείται ή από την ενέργεια 
παλµού Laser που προσπίπτει, εφόσον βέβαια αυτή δεν είναι πολύ µικρή, να είναι εφικτή, έστω και σε 
τοπικό επίπεδο, η αποδόµηση του υµενίου µέχρι τη βαθύτερη θέση του µόνο µε ένα παλµό. Εδώ βέβαια, 
το γεγονός ότι το Al είναι έντονα ανακλαστικό δεν επιτρέπει σε όλη την ακτινοβοληµένη επιφάνεια να 
αποκτήσει, σε όλη την οριζόντια έκταση των περίπου 90 µm (80-170), τη µέγιστη τιµή του βάθους 
φωτοαποδόµησης. Περιοχές που έχουν προσβληθεί µε ακτίνες ενέργειας µικρότερης των 3 mJ (µε 
δεδοµένο το Gaussian προφίλ της δέσµης κατά το επίπεδο ΧΥ) είναι λογικό να εµφανίζουν µικρότερο 
βάθος φωτοαποδόµησης, το οποίο ελαττώνεται όσο αποµακρυνόµαστε από το σηµείο εφαρµογής της 
δέσµης, το οποίο συµπίπτει µε τη θέση στην οποία το µέγιστο βάθος φωτοαποδόµησης έχει επιτευχθεί.  
Η µέτρηση της µέγιστης τραχύτητας µπορεί να γίνει είτε µε βάση τον ορισµό της, σύµφωνα µε τον 
οποίο υπολογίζουµε την κατακόρυφη απόσταση µεταξύ της υψηλότερης κορυφής και της βαθύτερης 
κοιλίας πάνω στο προφίλ τραχύτητας που απεικονίζεται στο Σχήµα 6.38., είτε εφιστώντας την προσοχή 
µας στην ένδειξη TIR  που περιλαµβάνεται στο αρχείο JPG που περικλείει 
µέσα του το δισδιάστατο προφίλ τραχύτητας. Άρα, θα ισχύει ότι 1.3135tR m= µ . Πρόκειται για µία τιµή 
τραχύτητας που είναι µεγαλύτερη ακόµα και από τη µέγιστη παρουσιαζόµενη τιµή για ένα από τα Spots 
που ακτινοβολήθηκαν πάνω στο υµένιο από Mo ( 1.2652tR m= µ ). Έχοντας υπόψη µας και τις έντονες 
διαβαθµίσεις στο προφίλ τραχύτητας, σε αντίθεση µε το Mo, όπου πέραν της φωτοαποδοµηµένης 
περιοχής και των κολλητών σε αυτή χωρίων της HAZ, το προφίλ είναι οµοιόµορφο και σχεδόν κείται επί 
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της ευθείας z = 0 ή ταλαντεύεται γύρω από αυτή ελάχιστα, διαπιστώνουµε ότι η προσπάθεια 
πραγµατοποίησης µίας επιτυχηµένης κατεργασίας εγχάραξης πάνω στο υµένιο από Al συντελεί στο 
σχηµατισµό µίας ιδιαίτερα τραχείας επιφάνειας που αναµένεται να έχει αυξηµένη τιµή (συγκριτικά µε το 
Mo) και στη µέση τραχύτητα Ra, κάτι που µπορεί να διαπιστωθεί µε ασφάλεια ακόµα και περιορίζοντας 
τους εαυτούς µας σε ποιοτικές παρατηρήσεις, µε τους ποσοτικούς υπολογισµούς, όπως έχουµε αναφέρει 
παραπάνω, να παρουσιάζουν κάποιο βαθµό δυσκολίας. 
Το επόµενο Σχήµα 6.39. αφορά την περιοχή που ακτινοβολήθηκε µε παλµό Laser ενέργειας 2 mJ. 
Αξίζει να παρατηρήσουµε το κατά πόσο η ελάττωση της ενέργειας επηρεάζει το βάθος φωτοαποδόµησης 
και τι ρόλο παίζει στη διαµόρφωση της τραχύτητας στην εξεταζόµενη τοπική περιοχή. Το πρώτο από τα 
δύο µεγέθη (βάθος φωτοαποδόµησης) αναµένεται να µας ενδιαφέρει σε πολύ σηµαντικό βαθµό, εάν 
λάβουµε υπόψη το πολύ µικρό ποσό εκµεταλλεύσιµης ενέργειας (0.16 mJ) στην προσπάθεια αποδόµησης 
της επιφάνειας ενός υλικού σαφώς διαφορετικής φύσης από το Mo. 
 
 
Σχήµα 6.39. Απεικόνιση του προφίλ τραχύτητας και προσδιορισµός του βάθους φωτοαποδόµησης, όπως τη 
δίνει το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ, για το Spot του λεπτού υµενίου από Al που ακτινοβολήθηκε µε παλµό 
Laser ενέργειας 2 mJ (το µέγεθος του διαφράγµατος από το οποίο διέρχεται η δέσµη είναι 1.5 µm). 
 
Παρατηρώντας προσεκτικά το µέγιστο βάθος (κατά τον κατακόρυφο άξονα του πάχους/βάθους, έστω 
z) στο οποίο φτάνει το προφίλ της τραχύτητας, διαπιστώνουµε ότι, δεν είναι τόσο µεγάλο κατ’απόλυτη 
τιµή όσο στην περίπτωση ακτινοβόλησης µε Laser ενέργειας 3 mJ. Δηλαδή, µε λίγα λόγια, η ελάττωση 
της ενέργειας του παλµού δηµιουργεί την απαίτηση εφαρµογής περισσότερων του ενός παλµού για να 
φωτοαποδοµηθεί πλήρως το υµένιο κατά το βάθος του, έστω και τοπικά, όπως έγινε και στην περίπτωση 
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που εξετάστηκε στα πλαίσια του Σχήµατος 6.38.. Επανερχόµενοι σε αυτά που µας δίνει το Σχήµα, 
βλέπουµε ότι ο ένας παλµός Laser µε τα περιγραφέντα χαρακτηριστικά οδηγεί σε ένα µέγιστο βάθος 
φωτοαποδόµησης της τάξης των 350 nm, το οποίο δε διαφέρει µεν παρά ελάχιστα από ό,τι στην 
προηγούµενη περίπτωση, αλλά οδηγεί σε φωτοαποδόµηση κατά το βάθος της οποίας το ποσοστό δεν 
αγγίζει το 100%, κάτι που έρχεται σε αντίθεση µε το Mo, όπου, όποια ενέργεια Laser και να 
εφαρµόσουµε, ο παλµός του Laser έχει τη δυνατότητα διείσδυσης σε όλο το βάθος. Πέραν των ήδη 
αναφερθέντων παραγόντων, όπως αυτού της υψηλής ανακλαστικότητας του Al ή της φύσης του υλικού 
γενικότερα, θα πρέπει να λάβουµε υπόψη και τις συνθήκες κάτω από τις οποίες λαµβάνει χώρα η εισροή 
της ακτινοβολίας µέσα στο υλικό. Είναι γνωστό, από παραπάνω περιγραφές και αναλύσεις µας, ότι η 
δέσµη που εισέρχεται µέσα στο υλικό εξασθενεί όχι µόνο κατά τις διαστάσεις x και y (λόγω της Gaussian 
κατανοµής που ακολουθεί η ενέργεια), αλλά και κατά του βάθους (διάσταση z), σύµφωνα µε το νόµο 
Beer-Lambert, σύµφωνα µε τον οποίο η ενέργεια στην επιφάνεια του υµενίου  πολλαπλασιάζεται µε την 
ποσότητα ( )exp z−β  (z το βάθος, β θετική πραγµατική σταθερά) και, ως εκ τούτου, ελαττώνεται καθώς η 
διείσδυση εντός του υλικού γίνεται µεγαλύτερη. Ο συνδυασµός των παραπάνω παραγόντων οδηγεί στο 
συµπέρασµα ότι, ακόµα και στο σηµείο εφαρµογής της δέσµης, όπου η ενέργεια είναι µέγιστη, η τιµή της 
ενέργειας έχει εξασθενήσει σε βάθος 350 nm σε τέτοιο βαθµό, ώστε τα τελευταία 30 nm του υµενίου να 
µην µπορούν να προσβληθούν επαρκώς ώστε να οδηγήσουν σε φωτοαποδόµησή τους. Είναι προφανές 
ότι, λόγω της χαµηλότερες ενέργειες Laser σε άλλες θέσεις, η εξασθένηση επέρχεται σε µικρότερο βάθος, 
µε αποτέλεσµα να ελαττώνεται τοπικά και το βάθος φωτοαποδόµησης, σε αντίθεση µε το Mo όπου 
παραµένει πρακτικά ίδιο σε όλη την κυρίως ακτινοβοληµένη έκταση. Η έκταση αυτή εµφανίζεται στο 
προφίλ της τραχύτητας να έχει ένα µήκος περίπου 85 µm, µία τιµή που αποκλίνει αρκετά από τα 129.8 
µm περίπου που αντιπροσωπεύουν την οριζόντια διάσταση, όπως αυτή υπολογίστηκε για την παρούσα 
περίπτωση και παρατίθεται στον Πίνακα 6.6.. Είναι πιθανό οι περιοχές που εµφανίζονται ως µικροί λόφοι 
πάνω στην εικόνα του προφιλόµετρου να παριστάνουν και αυτές µερικώς αποδοµηµένες επιφάνειας, µε 
αποτέλεσµα να υπάρχει αυτή η απόκλιση στις αριθµητικές µετρήσεις. 
Η τραχύτητα της επιφάνειας γύρω από το ακτινοβοληµένο Spot, όπως αυτή µπορεί να προσδιοριστεί 
µέσω του προφίλ του Σχήµατος 6.39., φαίνεται να είναι ελαφρώς µεγαλύτερη σε σχέση µε την περίπτωση 
του Σχήµατος 6.38., κάτι που, όπως είδαµε και στο Mo, έρχεται σε αντίθεση µε την ελάττωση της 
ενέργειας του Laser στα 2 mJ, άρα και του θερµικού επηρεασµού γύρω από το ακτινοβοληµένο σηµείο 
(Spot). Το γεγονός ότι δηµιουργούνται εκτεταµένες θερµικά επηρεασµένες ζώνες συγκριτικά µε τις 
περιοχές φωτοαποδόµησης, σε συνδυασµό µε το γεγονός ότι τµήµατα υλικού ή τήγµατος εκτοπίζονται σε 
σηµαντικό βαθµό, µπορεί να δικαιολογήσει εν µέρει την αύξηση της τραχύτητας γενικά. Άρα, 
αναµένουµε και η µέση τραχύτητα Ra να έχει αυξηµένη τιµή, που όµως χρειάζεται διεξοδική ανάλυση 
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προκειµένου να υπολογιστεί επακριβώς, λαµβάνοντας υπόψη και την πολύπλοκη γεωµετρία του προφίλ. 
Και πάλι, η υψηλή ανακλαστικότητα αλλά και η φύση του υλικού  γενικότερα είναι παράγοντες 
υπεύθυνοι για την εµφάνιση τόσο έντονων διαβαθµίσεων στην τραχύτητα, έστω και σε µικρότερο βαθµό 
από ό,τι στην κατάσταση υψηλότερης ενέργειας παλµού (3 mJ).  
Πάντως, η µέγιστη τιµή της τραχύτητας υπολογίζεται µε σχετική ευκολία, µε έναν από τους δύο 
τρόπους που αναφέραµε και παραπάνω. Είναι σαφώς ευκολότερο να δανειστούµε την ένδειξη που µας 
δίνει το προφιλόµετρο, προκειµένου για εξοικονόµηση χρόνου και µε δεδοµένο ότι η ακρίβεια του 
µετρητικού οργάνου που δίνει την τραχύτητα είναι αρκετά ικανοποιητική. Εποµένως, η ένδειξη 
 µας οδηγεί προφανώς στο συµπέρασµα ότι η µέγιστη τραχύτητα ισούται µε 
1.5463tR m= µ . Η τιµή αυτή είναι µεγαλύτερη αυτής που υπολογίστηκε παραπάνω (για µεγαλύτερη 
ενέργεια παλµού), κατά 
1.5463 1.3135 100% 17.72%
1.3135
− ⋅ =  και έρχεται σε πλήρη συµφωνία µε τις οπτικές 
και ποιοτικές διαπιστώσεις που έχουµε κάνει παραπάνω για την τραχύτητα. 
Οι διαπιστώσεις που έχουµε κάνει για την τραχύτητα είναι κυρίως πληροφοριακές, γιατί κατά βάση το 
βάθος φωτοαποδόµησης είναι το µοναδικό µέγεθος από αυτά που µπορεί να µας δώσει το προφιλόµετρο 
το οποίο µας ενδιαφέρει άµεσα αναφορικά µε την τροποποίηση και βελτιστοποίηση των συνθηκών κάτω 
από τις οποίες µπορεί να λάβει χώρα η πραγµατοποίηση της κατεργασίας εγχάραξης (scribing) και της 
συνακόλουθης φωτοαποδόµησης. 
 
Ολοκληρώνουµε την ανάλυσή µας στο τρέχον Εδάφιο παραθέτοντας την εικόνα του προφίλ της 
τραχύτητας και του βάθους φωτοαποδόµησης για το αλουµινένιο Spot εκείνο που ακτινοβολήθηκε µε 
παλµό Laser ακόµα µικρότερης ενέργειας, ήτοι 1 mJ. Η εικόνα αυτή θα εµφανιστεί παρακάτω, στο 
Σχήµα 6.40.: 
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Σχήµα 6.40. Απεικόνιση του προφίλ τραχύτητας και προσδιορισµός του βάθους φωτοαποδόµησης, όπως τη 
δίνει το προφιλόµετρο Alpha-Step IQ, για το Spot του λεπτού υµενίου από Al που ακτινοβολήθηκε µε παλµό 
Laser ενέργειας 1 mJ (το µέγεθος του διαφράγµατος από το οποίο διέρχεται η δέσµη είναι 1.5 µm). 
 
Εδώ παρατηρούµε καταρχήν ότι το βάθος στο οποίο διεισδύει η δέσµη του Laser προκαλώντας 
φωτοαποδόµησης, είναι σαφώς ελαττωµένο από ό,τι όταν η ενέργεια έχει αυξηθεί αρχικά στα 2 mJ και 
κατά κύριο λόγο στα 3. Είναι αρκετά λογικό να εµφανίζονται τόσο πολύ µικρές τιµές στο βάθος 
αποδόµησης, σε σηµείο που µπορούµε να πούµε ακόµα και ότι δε γίνεται (ουσιαστική) φωτοαποδόµηση, 
από τη στιγµή που οι προσπίπτουσες ακτίνες Laser µε µέγιστη ένταση 1 mJ, από την οποία µόνο το 0.08 
mJ απορροφάται από το υλικό, επιδρούν σε πολύ µικρό βαθµό στο Al. 
Παρατηρώντας το Σχήµα πιο προσεκτικά, ψάχνουµε να βρούµε τη βαθύτερη κοιλία του προφίλ, η 
οποία µας δίνει µία εκτίµηση για το πόσο είναι το βάθος φωτοαποδόµησης στη συγκεκριµένη περίπτωση. 
Αυτό εµφανίζεται στην οριζόντια θέση 135 µm (η οποία είναι νοητή και έχει τιµή που βασίζεται σε µία 
µηδενική αναφορά) και έχει αριθµητική τιµή ίση µε 250 nm περίπου, που ουσιαστικά αποτελεί τα 2/3 του 
πάχους του υµενίου, έστω και αν αυτό υφίσταται κάποιες µικρές αποκλίσεις από θέση σε θέση. Πάντως, 
αυτή η τιµή των 250 nm εµφανίζεται σε πολύ τοπικό επίπεδο, καθώς σε αρκετές ακόµα περιοχές της 
κυρίως ακτινοβοληµένης επιφάνειας οι ακτίνες Laser έχουν παρεισφρήσει σε πολύ χαµηλότερο βάθος. Η 
περιοχή στην οποία παρουσιάζονται αρνητικές τιµές της τραχύτητας, και η οποία αποτελεί µια ένδειξη 
για το χωρίο από το οποίο αφαιρέθηκε υλικό, υπολογίζεται χονδρικά ότι έχει µήκος 75 µm, µία τιµή που 
αποκλίνει από τα 113 µm της οριζόντιας διάστασης, όπως αυτά έχουν µετρηθεί µε το υποδεκάµετρο. 
Ενδέχεται οι περιοχές που βρίσκονται εκατέρωθεν του χωρίου µήκους 75 nm, κυρίως αυτές που 
εµφανίζονται ως µικροί λόφοι µε αυξηµένη τραχύτητα, να αντιπροσωπεύουν και αυτές περιοχές από τις 
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οποίες έχει αφαιρεθεί υλικό κατά την κατεργασία. Πάντως, όπως και παραπάνω, οι λόφοι που βρίσκονται 
πιο µακριά από το κυρίως ακτινοβοληµένο (και µερικώς φωτοαποδοµηµένο) χωρίο ενδέχεται να 
αντιστοιχούν σε θερµικά επηρεασµένες ζώνες (HAZ) ή περιοχές στις οποίες έχει εκτοπιστεί 
αποβεβληµένο υλικό ή ποσότητα στερεοποιηµένου τήγµατος, το οποίο έχει σχηµατιστεί ως συνέπεια της 
θέρµανσης του υλικού από τον παλµό Laser. 
Όπως έχουµε δει και παραπάνω, η τραχύτητα – µέση και µέγιστη – της επιφάνειας που 
ακτινοβολήθηκε µε Laser ενέργειας 2 mJ, παρουσιάζεται µεγαλύτερη από ό,τι στην περίπτωση των 3 mJ. 
Εντούτοις, η ίδια µονοτονία φαίνεται ότι δε διατηρείται αν ελαττώσουµε κι άλλο την ενέργεια, στο 1 mJ. 
Πιο συγκεκριµένα, δεν ισχύει για κάθε τιµή της ενέργειας ότι η ελάττωσή της επιφέρει αύξηση στην 
τραχύτητα. Μάλιστα, είναι εύκολο να διαπιστώσουµε ότι η µέγιστη τιµή αυτής, η οποία έχει µετρηθεί 
από το προφιλόµετρο, παρουσιάζεται στην εικόνα ως  και υπολογίζεται 
κατά συνέπεια ίση µε 1.0358tR m= µ , είναι µικρότερη από ό,τι στις δύο προηγούµενες καταστάσεις 
(1.2652 µm για 3 mJ και 1.3135 µm για 2 mJ). Οι αντίστοιχες ποσοστιαίες µειώσεις είναι 
1.2652 1.0358 18.13%
1.2652
− =  και 1.3135 1.0358 21.14%
1.3135
− = . Το γεγονός ότι η ενέργεια του Laser που 
προσπίπτει στο υµένιο είναι πλέον πολύ µικρή, σηµαίνει ότι θα επηρεάσει τα χαρακτηριστικά µίας 
στενότερης περιοχής πάνω σε αυτό, κάτι που σχετίζεται και µε µία προηγούµενη διαπίστωσή µας, 
σύµφωνα µε την οποία η οµοιοµορφία της επιφάνειας αυξάνεται όταν ελαττώνεται η ενέργεια του Laser 
(κάτι που είδαµε και στο Mo και στο Al). Η παραπάνω πρόταση από µόνη της επαρκεί για να 
αιτιολογήσει ικανοποιητικά αυτή την ελάττωση στην τραχύτητα. Παρατηρώντας επίσης ολόκληρο το 
προφίλ, βλέπουµε ότι οι τιµές της τραχύτητας µεταβάλλονται έντονα από θέση σε θέση, σε αντίθεση µε 
το Mo, όπου οι διαβαθµίσεις είναι περισσότερο τοπικές και µικρότερες σε έκταση, κάτι που 
δικαιολογείται τόσο από τη φύση του Al ως υλικό όσο και από το γεγονός ότι είναι τόσο πολύ 
ανακλαστικό ώστε να προσπίπτει ακτινοβολία σε πολλά διαφορετικά σηµεία πάνω στην επιφάνεια, 
επηρεάζοντας τόσο τη θερµοκρασία όσο και την τραχύτητα. 
 
6.8.7. Παράθεση και σύγκριση υπολογισθεισών τιµών για την έκταση της θερµικά επηρεασµένης ζώνης 
(HAZ) σε περιοχές των λεπτών υµενίων από Al και Mo που ακτινοβολήθηκαν µε Laser. Εξαγωγή 
συµπερασµάτων. 
 
Επί του παρόντος, έχει για εµάς ιδιαίτερη σηµασία να παραθέσουµε τις αριθµητικές τιµές για τα 
εµβαδά της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) που σχηµατίζεται σε κάθε µία από τις ακτινοβοληµένες 
περιοχές των υµενίων από Al και Mo. Πιο συγκεκριµένα, από τη στιγµή που η ανάλυση της Υποενότητας 
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6.8. είναι αφιερωµένη στο Al, θα παρατεθούν τα αντίστοιχα αριθµητικά αποτελέσµατα πρώτα και θα 
ακολουθήσει η σύγκρισή τους µε αυτά που αφορούν το Mo. Η βελτιστοποίηση της διαδικασίας 
φωτοαποδόµησης και η επιλογή του ιδανικού υλικού για την πραγµατοποίησή της απαιτούν, µεταξύ 
άλλων, τον υπολογισµό και τη σύγκριση των HAZ, έχοντας υπόψη µας ότι θα πρέπει να υπερτερεί η 
φωτοαποδοµηµένη επιφάνεια της θερµικά επηρεασµένης ζώνης, ως ένα πρώτο (αλλά όχι απαραίτητα 
µοναδικό) βήµα για να κριθεί η κατεργασία επιτυχής. Προτιµάται δηλαδή ο λόγος (Φ/Α) προς HAZ να 
είναι όσο µεγαλύτερος γίνεται και σίγουρα µεγαλύτερος του 1. 
Ο παρακάτω Πίνακας 6.9. θα µας βοηθήσει να βγάλουµε τα συµπεράσµατά µας σχετικά µε το πώς το 
υλικό και η ενέργεια παλµού επηρεάζουν τη HAZ, τόσο από µόνη της όσο και σε σύγκριση µε τη 
φωτοαποδοµηµένη (µερικά ή ολικά) περιοχή. Η απαιτούµενη σύγκριση θα γίνει µεταξύ έξι Spots που 
ακτινοβολήθηκαν µε παλµούς Laser µεταβλητής ενέργειας, που έχουν διέλθει από διάφραγµα διαµέτρου 
1.5 µm (σηµειώνεται εδώ ότι όλα τα πειράµατα που έγιναν στο Al χρησιµοποιούσαν αυτή την τιµή 
διαφράγµατος, σε αντίθεση µε το Mo όπου έγινε χρήση δύο διαφορετικών τιµών, µε τη δεύτερη να είναι 
τα 3 µm). 
 
Α/Α	  Spot	  
Ενέργεια	  Laser	  
(mJ)	   Υλικό	  
Εμβαδό	  
φωτοαποδομημένης	  
επιφάνειας	  (cm2)	   Εμβαδό	  ΗΑΖ	  (cm2)	  
Λόγος	  
εμβαδών	  (Φ/Α)	  
προς	  HAZ	  
1	   3	   Al	   1.50890E-­‐04	   2.37380E-­‐04	   0.63565	  
2	   2	   Al	   1.06276E-­‐04	   1.45176E-­‐04	   0.73205	  
3	   1	   Al	   7.98940E-­‐05	   1.14241E-­‐04	   0.69935	  
4	   3	   Μο	   2.18598E-­‐04	   1.11061E-­‐04	   1.96827	  
5	   2	   Μο	   2.17663E-­‐04	   1.13920E-­‐04	   1.91067	  
6	   1	   Μο	   9.93782E-­‐05	   1.39770E-­‐04	   0.71101	  
 
Πίνακας 6.9. Συγκεντρωτική παράθεση των εκτάσεων της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (HAZ) για κάθε 
ένα από τα ακτινοβοληθέντα Spots, καθώς επίσης και το λόγο εµβαδόν της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας 
προς τη HAZ. 
 
Είναι χαρακτηριστικό ότι, σε κάθε περίπτωση που αφορά το Al, η θερµικά επηρεασµένη ζώνη (HAZ) 
είναι σηµαντικά µεγαλύτερη της φωτοαποδοµηµένης περιοχής, όσον αφορά την έκταση. Αυτό 
δικαιολογείται από το γεγονός ότι οι αντίστοιχοι λόγοι φωτοαποδοµηµένης περιοχής προς ΗΑΖ, για κάθε 
ένα από τα Spots 1 εως 3 που σχετίζονται µε το Al, είναι σηµαντικά χαµηλότεροι της µονάδας 
(ταλαντεύονται γύρω από την τιµή 0.7). Αυτή η διαπίστωση σχετίζεται άµεσα µε αυτά που έχουµε 
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αναφέρει παραπάνω, και σχετίζονται σε µεγάλο βαθµό µε το πόση ενέργεια µπορεί να απορροφήσει το 
Al και αν αυτή είναι αρκετή να αποδοµήσει το υµένιο. Όπως έχουµε πει επανειληµµένα, το Al είναι πολύ 
ανακλαστικό (µε συντελεστή απορρόφησης µόνο 8%, τον οποίο βρήκαµε παραπάνω) µε αποτέλεσµα να 
απορροφούνται πολύ µικρά ποσά ενέργειας. Από τη στιγµή που θα έχει απορροφηθεί έστω και λίγη από 
την ακτινοβολία, η θερµοκρασία του υµενίου στην περιοχή εφαρµογής της αυξάνεται. Μπορεί αυτή τη 
αύξηση να οδηγήσει στην τήξη περιοχών του υλικού, αλλά χρειάζεται µία σαφώς εντονότερη 
θερµοκρασιακή ανύψωση προκειµένου να αποµακρυνθεί υλικό και να θεωρηθεί ότι έλαβε χώρα 
φωτοαποδόµηση, Αρχίζοντας την ανάλυσή µας, αναµέναµε οι θερµοκρασίες που προκαλούν µετάβαση 
στην αέρια φάση να επιτυγχάνονται πρακτικά γύρω από το σηµείο εφαρµογής της δέσµης Laser, οπου η 
ενέργεια είναι µέγιστη (κατά το επίπεδο XY,  και έχοντας στο νου µας ότι οι αριθµητικές τιµές της 
έντασης ακολουθούν κατανοµή Gauss, οπως έχει προαναφερθεί). Κάτι τέτοιο συµπίπτει τελικά µε την 
πραγµατικότητα, καθώς σε µία πολύ µεγάλη έκταση δεν είναι επαρκής η θερµοκρασιακή ανύψωση για να 
οδηγήσει σε αποβολή υλικού. Από τη στιγµή όµως που η ανύψωση είναι υπαρκτή, είναι φυσική συνέπεια 
η εµφάνιση και ανάπτυξη εκτάσεων HAZ αρκετά µεγαλύτερω συγκριτικά µε τις φωτοαποδοµηµένες 
επιφάνειες. Προφανώς κάτι τέτοιο δε µας ικανοποιεί ιδιαίτερα (ειδικά στην περίπτωση ακτινοβόλησης 
του Al µε τη µέγιστη ενέργεια από τις τρεις χρησιµοποιηθείσες, δηλαδή τα 3 mJ), γι’αυτό το λόγο και 
απορρίπτουµε το Al για την κατεργασία της εγχάραξης (scribing), ενώ ταυτόχρονα δε διακείµεθα 
ευµενώς προς το Al ως ένα υλικό το οποίο θα µπορούσε να φωτοαποδοµηθεί µε κάποια άλλη µέθοδο 
(π.χ. διάτρηση µε δηµιουργία αυλακώσεων), η οποία αναµένεται να απασχολήσει µελλοντικους 
µελετητές. Προφανώς θα προτιµηθεί το Mo, ενώ ταυτόχρονα αξίζει να γίνει µία προσπάθεια και σειρά 
από πειράµατα στο µέλλον ώστε να διαπιστωθεί αν υπάρχουν άλλα υλικά εκτός του Mo που µπορούν να 
αποδοµηθούν µε καλύτερο και πληρέστερο τρόπο, αλλά και σε µεγαλύτερη έκταση, συγκριτικά µε το 
Mo. 
Η αντίθεση στους λόγους Φ/Α περιοχής προς ΗAZ, µεταξύ των υλικών Mo και Al, είναι κάτι 
παραπάνω από εµφανής, καθώς ουσιαστικά δεν υπάρχει κάποιο αξιόλογο µέτρο σύγκρισης µεταξύ των 
τιµών που βρίσκονται στην περιοχή του 0.7 και σε αυτή του 2 (για τα Spots 4 και 5, καθώς το 6 αποτελεί 
εξαίρεση και θα µπορούσε να τοποθετηθεί στην ίδια «οικογένεια» µε τα 1 έως 3, έστω και αν ανήκουν σε 
διαφορετικό υλικό από το 6). Εφιστώντας την προσοχή µας στα Spots 4 και 5, παρατηρούµε όντως ότι η 
φωτοαποδοµηµένη περιοχή έχει διπλάσιο εµβαδό από τη HAZ. Αυτό καταδεικνύει το γεγονός ότι ακόµα 
και λιγότερο έντονες τιµές ακτινοβολίας από τη µέγιστη επιτεύξιµη ένταση κατά περίπτωση επαρκούν 
για να αφαιρέσουν υλικό καθ’όλο το βάθος του υµενίου, τη στιγµή που απλός θερµικός επηρεασµός 
λαµβάνει χώρα µόνο σε θέσεις που θεωρούµε ότι µόλις που έχουν ακτινοβοληθεί. Σηµαντικό ρόλο παίζει 
ο συντελεστής απόρρόφησης του Mo (57.14%), χάρη στον οποίο µπορούν ιδιαίτερα υψηλά ποσά 
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ενέργειας (π.χ. έως 1.8 mJ για τη µέγιστη ενέργεια δέσµης των 3 mJ) να απορροφηθούν από τα άτοµα του 
υλικού, συντελώντας στην ταχύτατη αύξηση θερµοκρασίας των ατόµων που αυτά περιλαµβάνουν. Αν 
επίσης λάβουµε υπόψη ότι τα σηµεία τήξης και βρασµού του Mo χαρακτηρίζονται από µικρότερες 
αριθµητικές τιµές σε σχέση µε αυτά του Al, αποκτά λογική η διαπίστωση ότι οι φωτοαποδοµηµένες 
επιφάνειες υπερτερούν σε σηµαντικό βαθµό των HAZ. 
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ΚΕΦΑΛΑΙΟ  7 
 
7. ΑΝΑΛΥΣΗ ΥΠΟΛΟΓΙΣΤΙΚΩΝ ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΩΝ ΚΑΙ 
ΠΑΡΑΘΕΣΗ ΣΥΓΚΡΙΣΕΩΝ ΜΕ ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΑ 
 
7.1. Σκοπός του Κεφαλαίου 
 
Στα προηγούµενα Κεφάλαια, έχουµε ολοκληρώσει και αναλύσει σε βάθος την ανάλυσή µας σχετικά 
τόσο µε την ανάπτυξη του κώδικα Μοριακής Δυναµικής, σε επίπεδο µαθηµατικών σχέσεων (Κεφάλαιο 
4) και προγραµµατισµού σε MATLAB (Κεφάλαιο 5), όσο και µε την πειραµατική διάταξη και διαδικασία 
στο Εθνικό Ίδρυµα Ερευνών (ΕΙΕ) (Κεφάλαιο 6). Το παρόν Κεφάλαιο χρησιµοποιεί όλα τα σηµαντικά 
στοιχεία που ελήφθησαν από τα προηγούµενα, µε σκοπό την παρουσίαση και διερεύνηση των 
αποτελεσµάτων που έχουν προκύψει από την εφαρµογή του υπολογιστικού κώδικα MATLAB και των 
πειραµάτων, στα πλαίσια της µελέτης του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης µε Laser. Στα πλαίσια της 
παρουσίασης αυτής, συµπεριλαµβάνονται και ορισµένα συγκριτικά στοιχεία όσον αφορά τα 
αποτελέσµατα που έχουν εξαχθεί από το πείραµα και τον υπολογιστικό κώδικα, όπου αυτό είναι εφικτό. 
Καθώς στο πείραµα διερευνήσαµε τις διαφορετικές τιµές του βάθους φωτοαποδόµησης, για τις τιµές 
πυκνότητας ενέργειας Laser 1 mJ, 2 mJ και 3 mJ, θα χρησιµοποιήσουµε την ποσότητα αυτή (δηλαδή το 
βάθος φωτοαποδόµησης) ως µέτρο σύγκρισης για την ανάλυσή µας. Σε ό,τι αφορά την υπολογιστική 
ανάλυση, θα δοθεί ιδιαίτερη έµφαση στην κατανοµή των θερµοκρασιών εντός του όγκου προσοµοίωσης 
και, κατ’επέκταση, σε όλο το υλικό, ενώ τα παραπάνω στοιχεία θα χρησιµοποιηθούν ως βάση για την 
ανάλυση των διακριτών περιοχών φωτοαποδόµησης που χαρακτηρίζονται από ένα διαφορετικό 
µηχανισµό αφαίρεσης υλικού η καθεµία. 
 
7.2. Χρήση της µεθόδου Μοριακής Δυναµικής στα πλαίσια της υπολογιστικής 
αναπαράστασης της κατεργασίας 
 
Όπως έχουµε διαπιστώσει σε όλα τα προηγούµενα Κεφάλαια, έχει γίνει µία πολύ µεγάλη προσπάθεια, 
τις περισσότερες φορές επιτυχηµένη, από διάφορους ερευνητές, ώστε να προσοµοιώσουν τη 
φωτοαποδόµηση µεταλλικών υλικών µε Laser µε χρήση Μοριακής Δυναµικής (MD) ανάλυσης. Κάτι 
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τέτοιο έχει σαν σκοπό τη διεξοδικότερη µελέτη των διεργασιών που λαµβάνουν χώρα εντός του υλικού 
σε µικροκλίµακα, λόγω της επίδρασης µεταξύ ακτινοβολίας Laser και ύλης. Με το να πραγµατοποιηθεί 
µία τέτοια ανάλυση, δίνεται το έναυσµα σε µελλοντικούς ερευνητές και µελετητές στο να προτείνουν 
νέες και καινοτοµικές λύσεις που αποσκοπούν στη βελτιστοποίηση της διαδικασίας φωτοαποδόµησης, 
καθώς επίσης και στην ανάπτυξη και διάδοσή της σε ευρύτερο επίπεδο. Η ελάχιστη απαίτηση που θα 
πρέπει να χαρακτηρίζει εντέλει τον κώδικα MD που αναπτύχθηκε σε MATLAB ήδη από το Κεφάλαιο 5, 
είναι να µπορεί να εξάγει το βάθος φωτοαποδόµησης σε ένα µεταλλικό υλικό λόγω της επίδρασης του 
Laser, αλλά και να δίνει ικανοποιητικές και αξιόπιστες πληροφορίες για το προκύπτον θερµοκρασιακό 
πεδίο, µέσω των οποίων θα είναι εφικτή και η διερεύνηση των βασικών µηχανισµών φωτοαποδόµησης 
που λαµβάνουν χώρα καθώς η πυκνότητα ενέργειας Laser αυξάνεται, αλλά και καθώς διάφορες άλλες 
σηµαντικές παράµετροι µεταβάλλονται. 
Στα πλαίσια της υπολογιστικής µελέτης που έγινε στη MATLAB, χρησιµοποιήθηκε ως υλικό 
προσοµοίωσης το µολυβδαίνιο (Mo), ώστε η θεωρητική ανάλυση να γίνει σε πλήρη συµφωνία µε το 
υλικό του λεπτού υµενίου από Mo, που χρησιµοποιήθηκε στο ΕΙΕ κατά τη διεξαγωγή των πειραµάτων. 
Εκτός των άλλων, το Μο είναι ένα υλικό που βρίσκει σηµαντικές εφαρµογές στους τοµείς της 
µεταλλουργίας, της βιοµηχανίας, της βιοχηµείας και της ιατρικής, ενώ διάφορα κράτη όπως η Κίνα, οι 
ΗΠΑ και το Περού το παράγουν µε ιδιαίτερη συχνότητα και το χρησιµοποιούν εξίσου συχνά σε ένα 
µεγάλο εύρος εφαρµογών. Η αρχική θερµοκρασία του υλικού, άρα και της προσοµοίωσης, ορίζεται στους 
27οC (300 Κ, θερµοκρασία περιβάλλοντος), ενώ το εστιακό επίπεδο της δέσµης είναι η επιφάνεια του 
υλικού (Z = 0). Η διεύθυνση διάδοσης της δέσµης Laser είναι η Z, κάτι που σηµαίνει ότι η δέσµη 
προσπίπτει κάθετα στην επιφάνεια του υλικού και ακολουθεί την ίδια διεύθυνση καθ’όλη τη διάρκεια της 
εξέλιξης του φαινοµένου. Το Σχήµα 7.1. παρακάτω, δείχνει ποιες οριακές συνθήκες (ελεύθερες, 
περιοδικές ή ανακλώµενες) θα εφαρµόζονται σε κάθε περίπτωση, ανάλογα µε το τµήµα του υλικού που 
εξετάζεται.  
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Σχήµα 7.1. Σχηµατική ανάλυση του προβλήµατος που καλείται να επιλυθεί µε χρήση Μοριακής Δυναµικής. 
 
Οι περιοδικές συνοριακές συνθήκες που εφαρµόζονται εντός του όγκου προσοµοίωσης υπαγορεύονται 
από την παραδοχή, η οποία µπορεί να γίνει χωρίς βλάβη της γενικότητας, ότι το υλικό εκτείνεται απείρως 
στο επίπεδο ΧΥ. Οι συνθήκες αυτές εφαρµόστηκαν και εντός του κώδικα MATLAB, χρησιµοποιώντας, 
όπως έχουµε αναφέρει στο Κεφάλαιο 5, τις συναρτήσεις VWrap και VWrapAll, οι οποίες έχουν οριστεί 
καταρχήν από το Rapaport στη βιβλιογραφία [113]. Στην άνω επιφάνεια του υλικού, εφαρµόζονται 
ελεύθερες συνοριακές συνθήκες, χάρη στις οποίες επιτρέπεται η αποµάκρυνση σωµατιδίων ή οµάδων 
αυτών, κάθε φορά που απορροφώνται φωτόνια από αυτά και η συνολική ενέργεια που λαµβάνουν 
υπερνικά την ορισθείσα ενέργεια συνοχής στο Κεφάλαιο 4. Τέλος, στην κατώτατη επιφάνεια του όγκου, 
η εφαρµογή ανακλώµενων οριακών συνθηκών έχει ως σκοπό τη διατήρηση της ολικής ενέργειας, του 
όγκου και του συνολικού αριθµού σωµατιδίων, χωρίς τα προαναφερθέντα µεγέθη να επηρεάζονται 
καθόλου από τυχόν αποµακρύνσεις σωµατιδίων στο υπόλοιπο του όγκου. 
Για λόγους απλοποίησης της διαδικασίας, και θεωρώντας ότι κάτι τέτοιο δεν επηρεάζει σε µεγάλο 
βαθµό τα τελικά αποτελέσµατά µας, θεωρήσαµε ως γενικευµένη οριακή συνθήκη το γεγονός ότι οι θέσεις 
των ατόµων που απέχουν (κατά το επίπεδο ΧΥ) απόσταση µεγαλύτερη από την ακτίνα της δέσµης Laser 
στο εστιακό επίπεδο, σε σχέση µε το σηµείο εφαρµογής της δέσµης, παραµένουν αµετάβλητες. Σε αυτή 
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την περίπτωση, οι ταχύτητες που θα χαρακτηρίζουν τα άτοµα δε θα αφορούν κίνηση από το ένα σηµείο 
στο άλλο, αλλά ταλάντωση γύρω από ένα σταθερό σηµείο. Επίσης, µπορούµε να παραδεχτούµε, χωρίς 
βλάβη της γενικότητας, ότι τα άτοµα που απέχουν απόσταση µεγαλύτερη από την προαναφερθείσα 
ακτίνα (rb ή rfo) παραµένουν ανεπηρέαστα από την κατεργασία και δεν αποδοµούνται, παρά µόνο 
παρουσιάζουν αύξηση θερµοκρασίας λόγω θερµικής επιρροής από τις ασθενέστερες ακτίνες Laser της 
Gaussian δέσµης. Μία τέτοια παραδοχή θα µας οδηγήσει σε έναν τελικό όγκο προσοµοίωσης που θα 
περιλαµβάνει άτοµα µόνο σε ακραίες θέσεις (δεξιά και αριστερά), τα οποία δε θα έχουν υποστεί 
φωτοαποδόµηση. Κάτι τέτοιο ανταποκρίνεται στην πραγµατικότητα, καθώς δεν έχει λογική βάση να 
θεωρήσουµε ότι κάθε σωµατίδιο που ακτινοβολείται από Laser θα φωτοαποδοµηθεί απαραίτητα 
(άλλωστε παίζει ρόλο το κριτήριο ενέργειας συνοχής για το οποίο έχει γίνει λόγος στο Κεφάλαιο 4). 
 
7.3. Εφαρµογή προσοµοιώσεων MD για την ανάλυση της διαδικασίας φωτοαποδόµησης 
υλικών µε Laser. Έµφαση στην εύρεση του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων, 
του βάθους φωτοαποδόµησης και της θερµοκρασίας του συστήµατος προσοµοίωσης 
 
Πρωταρχικός στόχος της MD ανάλυσης που διενεργείται επί του παρόντος είναι η εύρεση του βάθους 
εντός του υλικού στο οποίο φτάνει η αφαίρεση σωµατιδίων λόγω φωτοαποδόµησης. Το φαινόµενο αυτό 
οφείλεται στην αύξηση της θερµοκρασίας των ηλεκτρονίων και της κρυσταλλικής δοµής, ως φυσικό 
επακόλουθο της απορρόφησης της ενέργειας φωτονίων της δέσµης Laser από το υλικό. Η αφαίρεση 
τµηµάτων υλικού οφείλεται στις αλλαγές φάσης που λαµβάνουν χώρα λόγω της υπόψη αύξησης της 
θερµοκρασίας. Όσο εξελίσσεται το φαινόµενο, λαµβάνουν χώρα σύνθετες µηχανικές και θερµικές 
διεργασίες που συµβάλλουν, κάθε µία από την πλευρά της, στην αποµάκρυνση του υλικού. Κατά κύριο 
λόγο, ο ρυθµός και η έκταση αποµάκρυνσης του υλικού εξαρτώνται από τη θερµοκρασία που 
αναπτύσσεται σε αυτό.  
Το αρχικά στερεό υλικό του Mo τήκεται στην ιδιαίτερα υψηλή θερµοκρασία (συγκριτικά µε το 
µεγαλύτερο αριθµό µεταλλικών και µεταλλοειδών υλικών) των 2896 Κ, ενώ υφίσταται πλήρη βρασµό 
στους 4912 Κ. Επίσης, αρχίζει να οξειδώνεται ήδη από τους 300οC (573 K). Το Nd:YAG Laser που 
χρησιµοποιήθηκε στα πλαίσια της µελέτης µας παράγει παλµούς διάρκειας µερικών nanoseconds (10 ns 
για την ακρίβεια), µε αποτέλεσµα το υλικό να περνάει, έστω και στιγµιαία, στην υγρή φάση προτού 
εξαερωθεί. Βέβαια, η διάρκεια κατά την οποία το υλικό παραµένει στην υγρή φάση είναι πολύ µικρή, 
λόγω της ταχείας αύξησης θερµοκρασίας που λαµβάνει χώρα, και εποµένως, µε σκοπό την απλοποίηση 
της προσοµοίωσής µας, µπορεί να αµεληθεί, µε την προοπτική να συµπεριληφθεί σε µελλοντικές 
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αναλύσεις και προτάσεις για βελτίωση της προσοµοίωσης, όπως θα αναφέρουµε χαρακτηριστικά και στο 
επόµενο Κεφάλαιο 8.  
Είναι πάντως σηµαντικό να αναφερθεί ότι οι αλλαγές φάσης που πραγµατοποιούνται εντός του υλικού 
επηρεάζονται σηµαντικά από παράγοντες όπως η αρχική τιµή της θερµοκρασίας και ο ρυθµός αύξησης 
αυτής. 
Στον παρακάτω Πίνακα 7.1. εµφανίζονται διάφορα σηµαντικά µεγέθη που χρησιµοποιούνται στα 
πλαίσια της προσοµοίωσης MD που διεξάγεται επί του παρόντος: 
 
 Παράµετρος Συµβολισµός 
Παραµέτρου 
Αριθµητική Τιµή Μονάδα 
Μέτρησης 
     
 
 
 
 
Παράµετροι 
υλικού 
Ακτίνα ατόµου Μολυβδαινίου 
(Mo) 
ra 1.18 Å 
Ακµή χωροκεντρωµένου κύβου 
BCC 
αc 2.7252 Å 
Παράµετρος ενέργειας Morse D 0.8032 eV 
Παράµετρος απόστασης Morse a 1.5079 Å -1 
Απόσταση ισορροπίας r0 2.976 Å 
Απόσταση αποκοπής rc 10 Å 
Μάζα ατόµου Mo m 95.94 amu 
Συντελεστής ανάκλασης R 42.86%  
Ενέργεια συνοχής (σε 
µακροεπίπεδο) 
C -6.82 eV 
 Παράµετρος Συµβολισµός 
Παραµέτρου 
Αριθµητική Τιµή Μονάδα 
Μέτρησης 
 
 
 
 
Παράµετροι 
Laser 
Διάρκεια παλµού tp 10 ns 
Νεκρός χρόνος td 1 ns 
Μήκος κύµατος λ 355 nm 
Ακτίνα Laser στο εστιακό 
επίπεδο 
rfo 1 nm 
Συντελεστής ακρίβειας a 4  
Συντελεστής νόµου Beer-
Lambert 
 
β 108 Å -1 
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Χρόνος µέγιστης ισχύος Laser tMLP 0  
Χρόνος Full Width at Half 
Maximum (FWHM) 
tFWHM 10 ns 
     
Παράµετροι 
Χρόνου 
Διάρκεια χρονικού βήµατος Δt 50 ps 
     
 
Παράµετροι 
Θερµοκρασίας 
Αρχική θερµοκρασία υλικού Tinit 300 K 
Σηµείο τήξης Mo Tm 2896 K 
Σηµείο βρασµού Mo Tb 4912 K 
 
Είναι σηµαντικό να αναφέρουµε εδώ ότι η κρυσταλλική δοµή BCC παραµένει σταθερή στο Mo 
ανεξάρτητα από τη θερµοκρασία στην οποία βρίσκεται το υλικό, κάτι που απλοποιεί σηµαντικά την 
ανάλυσή µας. Πληροφοριακά, κάτι τέτοιο έρχεται σε σαφή αντίθεση µε την περίπτωση υλικών όπως ο 
Fe, του οποίου η αρχική BCC κρυσταλλική δοµή σε θερµοκρασία περιβάλλοντος µετασχηµατίζεται σε 
FCC στους 1118 Κ και ξανά σε BCC στους 1663 Κ [Ε1]. 
 
Αρχίζοντας την προσοµοίωση MD, καθορίζουµε τις αρχικές συνθήκες που περιγράφουν το υπό 
κατάστρωση µοντέλο, και οι οποίες περιλαµβάνουν τη δοµή του υλικού, τις θέσεις των ατόµων, τις 
ταχύτητές του, τις επιταχύνσεις του και τις συνοριακές συνθήκες που πρέπει να ικανοποιηθούν στον 
ιδανικό κρύσταλλο. Παραδεχόµαστε ότι οι αριθµητικές τιµές των ιδιοτήτων και σταθερών που 
περιγράφηκαν στα πλαίσια του Πίνακα 7.1. διατηρούνται σταθερές καθ’όλη τη διάρκεια εξέλιξης της 
προσοµοίωσης. Ένα σηµαντικό θετικό στοιχείο όσον αφορά την προσοµοίωση σε MATLAB έχει να 
κάνει µε το γεγονός ότι δεν υπάρχουν περιορισµοί ως προς τον αριθµό των ατόµων που µπορούν να 
εισαχθούν εντός του υπολογιστικού µοντέλου. Είναι πάντως σηµαντικό ο αριθµός αυτός να µην 
εκτείνεται πέρα από κάποια καθορισµένα όρια, προκειµένου να  µην αυξάνεται σε δυσθεώρητα επίπεδα ο 
χρόνος εκτέλεσης του κώδικα και, κατ’επέκταση, το υπολογιστικό κόστος.  
Θεωρούµε ότι το προς ακτινοβόληση τεµάχιο, όπως έχει αναφερθεί και παραπάνω, είναι από το υλικό 
µολυβδαίνιο (Mo), όπως συµβαίνει και στο πείραµα. Υποθέτουµε ότι η διατοµή του τεµαχίου είναι 
πλήρως ορθογωνική, χωρίς δηλαδή να λαµβάνονται υπόψη ορισµένες γεωµετρικές ατέλειες τις οποίες 
πιθανόν να έχει το πραγµατικό δοκίµιο που χρησιµοποιήθηκε στα πλαίσια των πειραµάτων. Είναι πολύ 
σηµαντικό εδώ να οριστεί ο αριθµός των ατόµων ανά διάσταση κατά τέτοιον τρόπο ώστε να 
ικανοποιείται η αναλογία διαστάσεων πάνω στο πραγµατικό δοκίµιο. Σύµφωνα µε µετρήσεις που έγιναν 
στο ΕΙΕ σχετικά µε τις πραγµατικές διαστάσεις του τεµαχίου από Μο, προέκυψε ότι η οριζόντια 
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διάσταση του µήκους είναι ίση µε x = 1.3 mm και η κατακόρυφη µε z = 0.8 mm. Λόγω αυτής της 
θεώρησης θα πρέπει ο αριθµός των ατόµων που περιλαµβάνει ο όγκος προσοµοίωσης, στις διαστάσεις Χ 
και Υ, να επιλεγεί κατά τέτοιον τρόπο ώστε να ικανοποιείται η υπόψη αναλογία 1.3:0.8.  
Όσον αφορά τις διαστάσεις στις οποίες θα γίνει η ανάλυση, το δοκίµιο θα αποτελείται από άτοµα που 
θα εκτείνονται κατά τις τρεις διαστάσεις του χώρου, δηλαδή του µήκους (X), του πλάτους (Υ) και του 
βάθους (Z), µε την τελευταία από τις τρεις διαστάσεις να είναι πολύ σηµαντική στην ανάλυσή µας, καθώς 
ο βαθµός αφαίρεσης ατόµων από την επιφάνεια προσοµοίωσης, λόγω της αλληλεπίδρασής τους µε τα 
φωτόνια της δέσµης Laser, καθορίζει και το ιδιαίτερα σηµαντικό, για την παρούσα µελέτη, µέγεθος του 
βάθους φωτοαποδόµησης. Διάφορες µελέτες που έχουν διεξαχθεί, όπως η [Ε2], η οποία αφορά 
προσοµοίωση Μοριακής Δυναµικής για συµβατική κοπή µε κοπτικό εργαλείο ορθογωνικής διατοµής, 
περιορίζουν το µοντέλο σε δύο διαστάσεις. Είναι προφανές ότι η θεώρηση ενός δισδιάστατου (2D) 
συστήµατος συντεταγµένων για την εκπόνηση της παρούσας µελέτης δεν αντιπροσωπεύει την περίπτωση 
των αληθινών κατεργασιών, οι οποίες λαµβάνουν χώρα σε χώρο τριών διαστάσεων (ακόµα και στην 
περίπτωση των λεπτών υµενίων, παρ’ό,τι η µία διάσταση είναι σαφώς µικρότερη από τις άλλες δύο δεν 
παύει να υπάρχει και να χαρακτηρίζεται από µία συγκεκριµένη αριθµητική τιµή). Η συγκεκριµένη 
θεώρηση είναι επαρκής για το επίπεδο αρκετών από τις αναλύσεις που διεξάγονται, όχι όµως και της 
παρούσας, καθώς είναι σηµαντικό να διαπιστώσουµε πώς κινούνται τα σωµατίδια του ακτινοβοληθέντος 
υλικού κατά το επίπεδο ΧΥ και όχι κατά µία µόνο διάσταση.  
Το παρακάτω Σχήµα 7.2. απεικονίζει την επιφάνεια προσοµοίωσης στην αρχική της κατάσταση, όπως 
αυτή έχει σχηµατιστεί µέσα από τον κώδικα MATLAB που περιγράφηκε στο Κεφάλαιο 5. Σηµειώνεται 
ότι τα άτοµα της επιφάνειας που βρίσκονται εκατέρωθεν του σηµείου εφαρµογής του παλµού και σε 
απόσταση ίση µε την ακτίνα του Laser στο εστιακό επίπεδο, έχουν επιλεγεί να απεικονίζονται µε χρώµα 
µπλε. Τα υπόλοιπα άτοµα, όπως θα δούµε στο παρακάτω Σχήµα, έχουµε επιλέξει να έχουν πράσινο 
χρώµα. Οι µικρές κόκκινες κουκκίδες που εµφανίζονται έχουν ως κορυφή το κέντρο κάθε ατόµου και 
εκτείνονται, υπό µορφή βέλους, προς µία τυχαία κατεύθυνση ανά άτοµο, ώστε να απεικονίζονται τα 
διανύσµατα των ταχυτήτων. 
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Σχήµα 7.2. Η αρχική µορφή του υπό ακτινοβόληση δοκιµίου, όπως εµφανίζεται στον κώδικα MATLAB. Σε 
αυτό το Σχήµα, το δοκίµιο απεικονίζεται κατά τους άξονες x και y. Με κόκκινο χρώµα έχει σηµανθεί το 
νοητό κέντρο συµµετρίας για το υπόψη επίπεδο. Σηµειώνεται ότι ο αριθµός των ατόµων που έχουµε 
επιλέξει να επιδρούν σηµαντικά µε την ακτίνα του Laser στην προσοµοίωσή µας (σε αντίθεση µε τα 
λεγόµενα «boundary atoms») είναι 9 (εννέα). 
 
Παρακάτω, στο Σχήµα 7.3. εµφανίζεται η τρισδιάστατη απεικόνιση του δοκιµίου που πρόκειται να 
ακτινοβοληθεί, προσθέτοντας στις δύο διαστάσεις του Σχήµατος 8.2. και το πάχος (κατά τον άξονα των 
z). Ακριβώς πάνω από τη φωτογραφία, έχουµε σχεδιάσει τη δέσµη Laser που προσπίπτει στο δοκίµιο, 
ενώ επίσης έχουµε επισηµάνει και την περιοχή η οποία καταρχήν επιθυµούµε να προσβληθεί από αυτή. 
Καθώς ορίσαµε την ακτίνα του Laser στο εστιακό επίπεδο ίση µε 1 nm = 10 Å, µε δεδοµένη τη διατοµική 
απόσταση των 2.7252Å µεταξύ γειτονικών ατόµων Mo επιλέγουµε ότι θα υπάρχουν 4 άτοµα από τη µία 
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και την άλλη πλευρά που ουσιαστικά θα βρίσκονται στην κύρια περιοχή επιρροής της δέσµης. 
 
Σχήµα 7.3. Απεικόνιση του προς ακτινοβόληση δοκιµίου στο γραφικό περιβάλλον της MATLAB, σε τρεις 
διαστάσεις. Η δέσµη Laser, που έχει σηµανθεί µε κόκκινο χρώµα, προσπίπτει κατά τον άξονα του βάθους z. 
Η ακτίνα της δέσµης στο εστιακό επίπεδο ισούται µε rb = 10Å. Αυτό σηµαίνει ότι η δέσµη πρακτικά µπορεί 
να παροµοιαστεί µε µία έλλειψη οριζόντιας διαµέτρου 2rb, όπως χαρακτηριστικά έχει σηµανθεί στο Σχήµα. 
 
Οι αρχικές ταχύτητες των σωµατιδίων του κρυστάλλου, όπως αυτά απεικονίζονται εντός της 
επιφάνειας προσοµοίωσης του υπολογιστικού κώδικα, ακολουθούν κανονική κατανοµή (Gauss) στην 
αρχική θερµοκρασία περιβάλλοντος των 300 Κ (27οC). Για µεγαλύτερη ακρίβεια στους υπολογισµούς, 
θα µπορούσε η υπόψη κατανοµή να αντικατασταθεί από την παρεµφερή Maxwell-Boltzmann, χωρίς 
ωστόσο τα αποτελέσµατα να επηρεάζονται σε πολύ µεγάλο βαθµό, κάτι που οδηγεί στο συµπέρασµα ότι 
η κατανοµή Gauss εξακολουθεί να είναι ικανοποιητική. Η φωτοαποδόµηση του υλικού εξετάζεται για 
περιόδους που φτάνουν έως και την ολοκλήρωση του ενός παλµού διάρκειας 10 ns, ενώ κάθε χρονικό 
βήµα επιλέγεται να έχει διάρκεια το ένα 200στό του παλµού Laser, δηλαδή τα 50 ps, προκειµένου να 
γίνεται ικανοποιητική απεικόνιση και αναπαράσταση του φαινοµένου, των µετασχηµατισµών της 
επιφάνειας προσοµοίωσης, αλλά και της εξέλιξης του βάθους φωτοαποδόµησης και των υπόλοιπων 
παραµέτρων που σχετίζονται µε το φαινόµενο και µας ενδιαφέρουν.  Αυτό σηµαίνει, όπως είδαµε και στο 
κεφάλαιο 5, ότι ο αριθµός των χρονοβηµάτων που θα απαιτηθούν για την ολοκλήρωση της κατεργασίας 
είναι 200. Η εφαρµογή περιοδικών συνοριακών συνθηκών κατά µήκος των αξόνων Χ και Υ χρησιµεύει 
στην ικανοποίηση της παραδοχής του θεωρητικά άπειρου µέσου. Όσον αφορά τη Ζ διεύθυνση, στο άνω 
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τµήµα έχουν εφαρµοστεί ελεύθερες συνοριακές συνθήκες και στο κάτω ανακλώµενες, για τους λόγους 
που έχουν αναφερθεί παραπάνω. 
 Η χωρική κατανοµή της ακτίνας Laser είναι και αυτή Gauss, όπως συµβαίνει και στην περίπτωση του 
δοκιµίου. Ο αριθµός των εναποτιθέµενων φωτονίων εντός του δοκιµίου είναι εκθετικά µειούµενος καθώς 
αυξάνεται το βάθος, ακολουθώντας το νόµο Beer-Lambert. Η ενέργεια των φωτονίων µεταφέρεται στα 
σωµατίδια του κρυστάλλου, µε αποτέλεσµα την αύξηση της κινητικής ενέργειας του συστήµατος των 
σωµατιδίων. 
Όσον αφορά τα υπόλοιπα χαρακτηριστικά της δέσµης Laser, το µήκος κύµατος αυτής είναι ίσο µε 355 
nm, ώστε να βρίσκεται σε πλήρη συµφωνία µε το Nd:YAG Laser που χρησιµοποιήθηκε στο ΕΙΕ κατά τη 
διεξαγωγή της πειραµατικής διαδικασίας. Η διάρκεια παλµού των 10 ns, αλλά και ο συνολικός χρόνος 
επίδρασης του Laser στο υλικό, είναι χαρακτηριστικά που παραµένουν σταθερά καθ’όλη τη διάρκεια της 
προσοµοίωσης. 
Προκειµένου για τη διερεύνηση του βάθους της οπής που δηµιουργείται κατά την αποµάκρυνση του 
υλικού, είναι σηµαντική η µελέτη της διαδικασίας φωτοαποδόµησης τόσο µεταξύ του πρώτου και του 
τελευταίου χρονικού βήµατος, όσο και για διαφορετικές τιµές της πυκνότητας ενέργειας Laser, 
τουλάχιστον όσον αφορά τις τιµές του 1 mJ, των 2 mJ και των 3 mJ που χρησιµοποιήθηκαν κατά τη 
διάρκεια των πειραµάτων. 
Όσον αφορά τον καθορισµό των αρχικών ταχυτήτων των σωµατιδίων, είναι σηµαντικό να οριστούν 
κατά τέτοιον τρόπο ώστε να ακολουθούν την κατανοµή Gauss και να συµβάλλουν στη διατήρηση της 
ολικής ορµής του συστήµατος στη µηδενική τιµή. Με αυτό τον τρόπο εξασφαλίζεται η περιέλευση του 
συστήµατος σε κατάσταση θερµοδυναµικής ισορροπίας, κάτι που ελέγχεται µε τη βοήθεια του κριτηρίου 
σύγκλισης ταχυτήτων, µέσω της ποσότητας α(t) που παριστάνει τη συνάρτηση σύγκλισης ταχυτήτων, 
όπως αυτή έχει αναφερθεί από το Rieth στη βιβλιογραφία [130] αλλά και έχει εφαρµοστεί στο Κεφάλαιο 
4. Ο τρόπος µε τον οποίο έχει οριστεί στη MATLAB η συνάρτηση σύγκλισης ταχυτήτων, 
χρησιµοποιώντας δηλαδή την προγραµµατιστική συνάρτηση AConv, οδηγεί σε τιµές που ικανοποιούν σε 
αποδεκτό βαθµό το κριτήριο σύγκλισης των ταχυτήτων. Από τη στιγµή που η τιµή α(t), η οποία 
εξαρτάται από διάφορες τιµές ταχύτητας που έχουν οριστεί µε τη βοήθεια µιας γεννήτριας τυχαίων 
αριθµών (random number generator) κατά τέτοιον τρόπο, ώστε να ακολουθούν Gauss κατανοµή γύρω 
από την ταχύτητα του κέντρου µάζας (που εξαρτάται από την αρχική θερµοκρασία του κρυσταλλικού 
πλέγµατος), υπολογίζεται σε κάθε τρέξιµο του κώδικα ίση µε µία τιµή που δεν υπερβαίνει το 1.9, 
µπορούµε να προχωρήσουµε άφοβα στη συνέχιση της προσοµοίωσης, θεωρώντας προφανώς ότι η 
ισορροπία έχει επιτευχθεί. Γενικότερα, ορίσαµε ότι µπορεί να επιτυγχάνεται ισορροπία εφόσον: 
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η απόλυτη τιµή της διαφοράς µεταξύ της αριθµητικής τιµής της συνάρτησης a(t) και του αριθµού 
5/3 είναι µικρότερη του 0.25. 
Το γεγονός ότι η συνθήκη ικανοποιείται µας απαλλάσσει από επιπλέον επαναληπτικούς αλγορίθµους 
Verlet που θα µπορούσαν να δυσχεράνουν την ολοκλήρωση της πειραµατικής διαδικασίας ή, 
τουλάχιστον, να αυξήσουν κατά πολύ τον ολικό χρόνο περαίωσης της προσοµοίωσης. 
Λαµβάνοντας ως παράδειγµα το πρώτο από τα δύο υµένια που χρησιµοποιήθηκαν στο πείραµα, 
παρατηρούµε ότι αυτό έχει ως υλικό το Mo και χαρακτηρίζεται από οριζόντιες (Χ) και κατακόρυφες (Υ) 
διαστάσεις ίσες µε 13 και 8 mm αντίστοιχα, τη στιγµή που το πάχος (Ζ) του υµενίου είναι τουλάχιστον 5 
τάξεις µεγέθους µικρότερο από την κατακόρυφη διάσταση, οριζόµενο στα 280 nm. Με δεδοµένο ότι η 
διατοµική απόσταση µεταξύ γειτονικών ατόµων Mo στην αρχική (ισορροπηµένη) κρυσταλλική δοµή 
είναι ίση µε 2.7252 Å, αρχικά βλέπουµε ότι υπάρχει η ανάγκη για ενσωµάτωση 103 ατόµων προκειµένου 
να αναπαρασταθεί το πάχος κατά Ζ, αλλά σαφώς περισσότερων αναφορικά µε τις διαστάσεις Χ και Υ (
74.7703 10⋅  και 72.9356 10⋅  αντίστοιχα), οδηγώντας εντέλει σε έναν όγκο προσοµοίωσης στον οποίο το 
πλήθος των ατόµων είναι της τάξης των 1017, ο οποίος δεν είναι εφικτό να προσοµοιωθεί 
χρησιµοποιώντας τη MATLAB,  επειδή η υπολογιστική ισχύς που παρέχει δεν είναι ικανή να δώσει 
αποτελέσµατα σε εύλογο χρονικό διάστηµα, για τόσο µεγάλους και εκτεταµένους όγκους. Για τον 
παραπάνω λόγο, αξίζει να επικεντρωθούµε σε ένα µικρότερο όγκο ο οποίος βρίσκεται γύρω από την 
περιοχή από την οποία σίγουρα θα αρχίσει να υφίσταται φωτοαποδόµηση. Ως αφετηρία για την 
κατάστρωση του όγκου του µοντέλου θα είναι το γεγονός ότι η ακτίνα του παλµού στο εστιακό επίπεδο 
είναι ίση µε 1 nm, ή 10 Å, δηλαδή 
10
2.7252 = 3.6695  φορές µεγαλύτερη από τη διατοµική απόσταση. 
Αυτό σηµαίνει ότι έως και τέσσερα άτοµα πάνω και κάτω (κατά Υ) αλλά και δεξιά και αριστερά (κατά 
Χ) από το σηµείο εφαρµογής της δέσµης, θα βρίσκονται εντός της περιοχής επιρροής αυτής. Μία αρχική 
και ικανοποιητική θεώρηση έχει να κάνει µε τον ορισµό ενός κυβικού όγκου που αποτελείται από 15 
σωµατίδια ανά διάσταση, δηλαδή συνολικά 3375. Το γεγονός ότι η κάθε διάσταση απαρτίζεται από 15 
σωµατίδια σηµαίνει ότι η ακµή του κύβου που θα δηµιουργηθεί θα ισούται µε το γινόµενο της διατοµικής 
απόστασης όχι επί 15, αλλά επί 14 (καθώς οι διαδοχικές αποστάσεις µεταξύ των δοκιµίων 1-2, 2-3, ..., 
14-15 είναι συνολικά 14 και όχι 15). Οπότε, η ακµή του κάθε σχηµατιζόµενου κύβου θα είναι ίση µε 
14 2.7252 38.1528⋅ =  Å. 
Ο τρόπος µε τον οποίο αναπτύχθηκε το µοντέλο στη MATLAB, θα εξασφαλίσει επίσης το γεγονός ότι 
θα προσπίπτει µεγαλύτερη ένταση Laser πάνω σε άτοµα που βρίσκονται πιο κοντά στο σηµείο 
εφαρµογής της δέσµης, κάτι που θα έχει ως αποτέλεσµα την απορρόφηση περισσότερων φωτονίων σε 
κάποιες περιοχές από ό,τι σε άλλες. Το γεγονός ότι η ένταση της ακτινοβολίας ακολουθεί κατανοµή 
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Gauss κατά το επίπεδο ΧΥ αναµένεται να παίξει σηµαντικό ρόλο στη διαµόρφωση τόσο του βαθµού 
στον οποίο επήλθε φωτοαποδόµηση από περιοχή σε περιοχή, όσο και των αναπτυσσόµενων 
θερµοκρασιών τόσο κατά τη διάρκεια της ακτινοβόλησης όσο και µετά το πέρας αυτής. 
Αξίζει εδώ να σηµειώσουµε, όπως έχουµε κάνει και στο Κεφάλαιο 5, ότι η εξασθένηση της 
ακτινοβολίας δεν αφορά µόνο το επίπεδο ΧΥ, αλλά και τη διάσταση Ζ,  καθώς το Laser διεισδύει όλο και 
βαθύτερα εντός του υλικού. Κάτι τέτοιο ικανοποιεί το νόµο Beer-Lambert περί εκθετικής µείωσης της 
ακτινοβολίας Laser καθώς το βάθος αυξάνεται, και αναπαραστάθηκε µε τη σειρά του στη MATLAB σε 
µία προσπάθεια αύξησης της αξιοπιστίας της µοντελοποίησης.  
Θα αρχίσουµε την ανάλυση της υπολογιστικής διαδικασίας στην πράξη, από το ακόλουθο Σχήµα 7.4.. 
Σε αυτό, εµφανίζεται η εξέλιξη της διαδικασίας φωτοαποδόµησης µετά το πέρας µερικών χρονικών 
βηµάτων (10 ps το καθένα), ώστε να διαπιστωθεί το πώς συµπεριφέρονται τα άτοµα του Mo στην 
κρυσταλλική δοµή αµέσως µόλις αρχίσει η ακτινοβόλησή τους (σηµείωση: επανακαθορίσαµε, για λόγους 
ευχρηστίας, το χρώµα των ατόµων όπως απεικονίζονται µέσω της συνάρτησης graphOut, ώστε να είναι 
magenta, ενώ επίσης απενεργοποιήσαµε και την εµφάνιση µικροσκοπικών βελών που δείχνουν τη 
διεύθυνση της ταχύτητας και της επιτάχυνσης, καθώς κάτι τέτοιο δε µας χρειάζεται επί της παρούσης). 
    
Σχήµα 7.4. (α) Στιγµιότυπο του ακτινοβολούµενου όγκου προσοµοίωσης στην αρχή εκτέλεσης του 
κώδικα. (β) Στιγµιότυπο που ελήφθη µετά το πέρας 15 χρονοβηµάτων, ήτοι κατά τη χρονική στιγµή t =0.75 
ns. Σε αυτό το στιγµιότυπο έχει σχεδιαστεί προσεγγιστικά η Gaussian δέσµη Laser (όσον αφορά τις 
διευθύνσεις πάνω στο επίπεδο ΧΥ, ώστε να µας δείξει τις θέσεις από τις οποίες θα αρχίσουν να 
αφαιρούνται άτοµα. 
 
Είναι εµφανές, από τα πρώτα στάδια της φωτοαποδόµησης, ότι ο σκοπός της κατεργασίας είναι η 
δηµιουργία οπής στο δοκίµιο, ή οποία θα έχει προκύψει από την αποµάκρυνση σωµατιδίων που είναι 
ικανά, λόγω της αυξηµένης ενέργειάς τους, να υπερνικήσουν τους δεσµούς συνοχής που τους κρατάνε 
στην κρυσταλλική δοµή, και να αποµακρυνθούν, κατά συνέπεια, από τον όγκο προσοµοίωσης. Όπως 
έχουµε αναφέρει και στο Κεφάλαιο 5, σωµατίδια ή συσσωµατώµατα αυτών έχουν τη δυνατότητα να 
αποµακρυνθούν από τον υπόψη όγκο εφόσον το άθροισµα της κινητικής ενέργειας και της 
απορροφηµένης από τα φωτόνια ενέργειας είναι µεγαλύτερο από την ενέργεια συνοχής του Mo σε 
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µακροεπίπεδο. Ήδη από το πρώτο βήµα της προσοµοίωσης, η αύξηση της ενέργειας αρκετών 
σωµατιδίων είναι τέτοια ώστε να οδηγήσει στην αποµάκρυνσή τους. Άλλα σωµατίδια που έχουν 
αποµακρυνθεί, παρουσιάζουν παρ’όλα αυτά αυξηµένη ενέργεια, προκαλώντας τη µετακίνησή τους από 
τις αρχικές τους θέσεις, ή την εντονότερη ταλάντωσή τους γύρω από τη θέση στην οποία βρίσκονται, και 
αλλοιώνοντας, κατ’αυτό τον τρόπο, την κρυσταλλική δοµή. 
Η απορροφώµενη ενέργεια των φωτονίων από τα σωµατίδια µετατρέπεται, ακολούθως, σε θερµότητα, 
η οποία είναι υπεύθυνη για τη µετέπειτα αύξηση της θερµοκρασίας του ακτινοβολούµενου όγκου. Το 
γεγονός ότι ο παλµός που εφαρµόζεται στο δοκίµιο έχει ιδιαίτερα µικρή διάρκεια (βραχύς παλµός 10 ns, 
όπως και στην προσοµοίωσή µας) οδηγεί στη διαπίστωση ότι αυτή η αύξηση της θερµοκρασίας που 
λαµβάνει χώρα είναι πολύ ταχεία. Κάτι τέτοιο έχει ως άµεση συνέπεια τη γρήγορη τήξη ή και εξάτµιση 
πολλών από τα σωµατίδια, ήδη από το πρώτο βήµα, µε αποτέλεσµα να αποµακρυνθούν, ακόµα και αν 
αυτά είναι τοποθετηµένα σε ακραίες (κατά το επίπεδο ΧΥ) θέσεις εντός του όγκου µοντελοποίησης. Η 
αύξηση της θερµοκρασίας και η περιέλευση στη υγρή ή αέρια φάση γίνεται πιο γρήγορα σε σωµατίδια 
που χαρακτηρίζονται από βάθος µηδενικό ή πολύ µικρό, καθώς οι υπόψη περιοχές είναι οι πρώτες µε τις 
οποίες έρχεται χρονικά σε επαφή ο παλµός Laser. 
Ένα πράγµα που, τουλάχιστον ποιοτικά, παρατηρείται ήδη από τα πρώτα βήµατα εξέλιξης της 
προσοµοίωσης, είναι το γεγονός ότι ο ρυθµός εξέλιξης της φωτοαποδόµησης ελαττώνεται µε την αύξηση 
του βάθους αποδόµησης (το οποίο αυξάνεται χρονικά καθώς εξελίσσεται ο ένας παλµός). Δύο είναι οι 
βασικοί λόγοι για τους οποίους συµβαίνει αυτό: 
• Ο πρώτος είναι η χρήση του νόµου Beer-Lambert για τη µοντελοποίηση της εξασθένησης της δέσµης 
Laser κατά τον άξονα των Z. Ο αριθµός των φωτονίων ελαττώνεται εκθετικά σύµφωνα µε τον υπόψη 
νόµο, κάτι που έχει ως άµεση συνέπεια την προσβολή µικρότερου αριθµού σωµατιδίων σε µεγαλύτερο 
βάθος.  
• Ο δεύτερος έχει να κάνει µε τη διαπίστωση ότι δεν είναι απαραίτητο ένα σωµατίδιο που έχει περιέλθει 
στην αέρια φάση να έχει αποµακρυνθεί από την κρυσταλλική δοµή. Υπάρχουν δηλαδή, σε κάθε 
στιγµή εξέλιξης της φωτοαποδόµησης, αέρια σωµατίδια Mo που παρ’όλα αυτά δεν έχουν 
αποµακρυνθεί. Αυτά κινούνται εντός του όγκου προσοµοίωσης και εξακολουθούν να απορροφούν 
ενέργεια φωτονίων, η οποία, υπό άλλες συνθήκες, θα µπορούσε να προκαλέσει αύξηση του ρυθµού 
φωτοαποδόµησης, µε το αντίθετο τελικά να ισχύει. Μπορούµε δηλαδή να διαπιστώσουµε ότι 
υπάρχουν άτοµα των οποίων η ενέργεια δεν είναι αρκετή για να υπερνικήσει τις δυνάµεις συνοχής που 
το κρατάνε «ενωµένο» µε τον υπόλοιπο κρύσταλλο, µε αποτέλεσµα να µην παίζει ρόλο η φάση στην 
οποία έχουν περιέλθει, αναφορικά µε την αποµάκρυνσή τους. 
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Συνεχίζοντας την παράθεση των στιγµιοτύπων της φωτοαποδόµησης για την παρούσα περίπτωση, 
µπορούµε να µελετήσουµε το πώς ο παλµός Laser αποδοµεί σωµατίδια κατά τη διάρκεια της εφαρµογής 
του πάνω στο στόχο. Θα µπορέσουµε να διαπιστώσουµε πιο ξεκάθαρα το γεγονός ότι όλο και λιγότερα 
σωµατίδια αποδοµούνται καθώς εξελίσσεται η προσοµοίωση, σε σηµείο που, σε κάποια στιγµή, η δέσµη 
Laser θα έχει εξασθενήσει σε τέτοιο βαθµό, που θα οδηγεί σε ελάχιστη ή καθόλου αποδόµηση. Όπως 
φαίνεται στη συνέχεια εκτέλεσης του κώδικά µας, κάτι τέτοιο οδηγεί στο σχηµατισµό µιας οπής που, για 
την εξεταζόµενη ροή ακτινοβολίας, φτάνει µέχρι το απέναντι z-άκρο του όγκου προσοµοίωσης. Μία 
εξήγηση που µπορεί να δοθεί για αυτό το φαινόµενο είναι το γεγονός ότι έχουµε λάβει, ως ενέργεια 
συνοχής όλων των ατόµων του όγκου, την αντίστοιχη τιµή αυτής σε µακροεπίπεδο (π.χ. -6.82 eV για το 
Mo), παραγνωρίζοντας όµως το ότι ορισµένα άτοµα εντός του (µικροσκοπικού, σε κλίµακα nm / nm3) 
όγκου παρουσιάζουν διαφορετική ενέργεια συνοχής τόσο από τα υπόλοιπα, όσο και από την 
προαναφερθείσα τιµή. Για λόγους διευκόλυνσης χρησιµοποιήσαµε την ενέργεια συνοχής σε 
µακροεπίπεδο στους υπολογισµούς µας, ενώ επίσης θεωρούµε εξαιρετικά δύσκολο να διατυπώσουµε µία 
σχέση που θα δίνει τις τιµές της ενέργειας συνοχής είτε για κάθε άτοµο ξεχωριστά είτε για κάθε µικρή 
οµάδα ατόµων, επειδή δεν υπάρχουν διαθέσιµες πληροφορίες στη βιβλιογραφία για το συγκεκριµένο 
ζήτηµα (π.χ. πώς παράγοντες όπως η θερµοκρασία του κρυστάλλου και οι περιβαλλοντικές επιδράσεις 
µπορούν να επηρεάσουν τις ενέργειες συνοχής των ατόµων του τεµαχίου). 
Το Σχήµα 7.5. θα µας βοηθήσει να παρατηρήσουµε οπτικά την εξέλιξη της φωτοαποδόµησης, 
λαµβάνοντας ως υλικό το Mo, µε ενέργεια συνοχής -6.82 eV. Μαζί µε κάθε στιγµιότυπο θα παρατεθεί 
και ο αριθµός των αποδοµηµένων σωµατιδίων, όπως έχει υπολογιστεί µέσω του κώδικα MATLAB (µε 
τις αντίστοιχες αριθµητικές τιµές να εµφανίζονται στο Command Window κατά την εκτέλεση του 
κώδικα). Τα χαρακτηριστικά κάθε στιγµιοτύπου θα εµφανιστούν στον ακόλουθο Πίνακα 7.2., πριν την 
παράθεση του Σχήµατος. Είναι σηµαντικό να έχουµε στο νου µας ότι ο ολικός αριθµός αποδοµηµένων 
σωµατιδίων για κάθε χρονικό βήµα µπορεί να διαφέρει λίγο µεταξύ διαφορετικών εκτελέσεων του 
κώδικα, επειδή έχουµε ήδη ορίσει κάποιες αρχικές ταχύτητες για τα σωµατίδιά µας, µέσω µίας γεννήτριας 
τυχαίων τιµών, έστω και αν σε αυτή τη γεννήτρια λαµβάνεται υπόψη το γεγονός ότι επιθυµούµε οι 
ταχύτητες να ακολουθούν την κανονική κατανοµή. Το υπόψη Σχήµα µπορεί να ληφθεί υπόψη ως 
αφετηρία για το σχολιασµό ποικίλων περιπτώσεων φωτοαποδόµησης µε τους nanosecond 
µονοχρωµατικούς παλµούς Laser που χρησιµοποιούµε επί του παρόντος, αλλάζοντας αρχικά τη ροή της 
ακτινοβολίας Laser και δευτερευόντως το υλικό. Στην παρούσα ανάλυσή µας δεν κρίνεται απαραίτητο να 
παραθέσουµε εξέλιξη στιγµιοτύπων για όλες τις πιθανές περιπτώσεις που πρόκειται να εξετάσουµε, 
καθ’ό,τι δε διαφέρει σηµαντικά ο τρόπος µε τον οποίο αφαιρούνται τα σωµατίδια. Πιο σηµαντικό ρόλο 
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ενδέχεται να παίξει η µορφή του τελικού όγκου, µετά το πέρας του παλµού, κάτι που µπορεί να µας 
οδηγήσει σε χονδρικές εκτιµήσεις σχετικά µε το βάθος φωτοαποδόµησης. 
Για λόγους συντόµευσης της υπό µελέτη διαδικασίας, θα ρυθµίσουµε εδώ τη διάρκεια του 
χρονοβήµατος στα 50 ps, ώστε να µην απαιτηθούν πάνω από 200 επαναλήψεις προκειµένου να 
προσοµοιωθεί η εξέλιξη του φαινοµένου καθ’όλη τη διάρκεια του παλµού Laser (10 ns). Ιδανικά θα 
µπορούσαµε να πενταπλασιάσουµε τον αριθµό των βηµάτων και να µειώσουµε 5 φορές τη διάρκεια του 
χρονικού βήµατος. Η µείωση του αριθµού χρονοβηµάτων για την περιγραφή του προβλήµατος µπορεί να 
προκαλέσει ορισµένα προβλήµατα αναφορικά µε τη λεπτοµερή ανάλυσή του, αλλά αυτά δεν κρίνονται 
ιδιαίτερα ανησυχητικά ώστε να µας οδηγήσουν στην απαίτηση να αυξήσουµε το χρόνο ολοκλήρωσης της 
προσοµοίωσης. 
Στον ίδιο Πίνακα θα παρατεθούν και οι υπολογισθείσες τιµές για τη µέση θερµοκρασία που λαµβάνει 
το σύστηµα των σωµατιδίων του κρυστάλλου, έπειτα από την παρέλευση κάθε χρονικού βήµατος για το 
οποίο γίνεται λόγος. Η θερµοκρασία αυτή θα παρατεθεί σε µονάδες Kelvin (K) και θα ισούται µε το 
άθροισµα των απόλυτων θερµοκρασιών όλων των σωµατιδίων του συστήµατος, διαιρεµένο µε τον 
αριθµό αυτών σε κάθε χρονικό βήµα (λαµβάνοντας υπόψη ότι ορισµένα άτοµα έχουν ήδη αποµακρυνθεί 
από τον κρύσταλλο, µένοντας πιστοί στο κριτήριο ενέργειας συνοχής). 
 
Α/Α 
Στιγµιοτύπου 
Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης (ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος 
(K) 
0 (έναρξη) 0 0 0 300 
1 7 0.35 24 3271.6 
2 8 0.4 76 3676.38 
3 9 0.45 145 4106.75 
4 10 0.5 230 4551.1 
5 12 0.6 517 5400.87 
6 14 0.7 774 6305.48 
7 16 0.8 1052 7131.34 
8 18 0.9 1360 8170.38 
9 20 1 1653 8980.71 
10 22 1.1 1908 9923.43 
11 25 1.25 2261 11475.87 
12 28 1.4 2541 12532.31 
13 32 1.6 2837 15387.19 
14 36 1.8 3032 15112.57 
15 40 2 3160 18819.54 
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16 45 2.25 3266 22846.09 
17 50 2.5 3314 11832.62 
18 60 3 3349 7373.97 
19 70 3.5 3355 4704.24 
20 100 5 3356 6340.41 
21 (λήξη) 200 10 3369 5473.47 
 
Πίνακας 7.2. Παρουσίαση βασικών χαρακτηριστικών για τα στιγµιότυπα προσοµοίωσης του παρακάτω 
Σχήµατος 8.5.. Ο ολικός αριθµός των φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων επηρεάζει και τη µορφή του 
εκάστοτε στιγµιοτύπου. 
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Σχήµα 7.5. (στην προηγούµενη Σελίδα): Στιγµιότυπα εξέλιξης της φωτοαποδόµησης του όγκου 
προσοµοίωσης για το υλικό-στόχο, όταν αυτό αποδοµείται µε παλµό Laser διάρκειας 10 ns. Οι περιοχές 
που έχουν σηµειωθεί µε κόκκινο είναι αυτές στις οποίες αρχίζουν, από το υπόψη χρονικό βήµα και µετά, να 
αφαιρούνται άτοµα (η αφαίρεση αυτή µπορεί να παρατηρηθεί µε γυµνό µάτι, αλλά απαιτείται ιδιαίτερα 
µεγάλη προσοχή και συγκέντρωση προκειµένου να γίνει επιτυχώς αυτή η οπτική παρατήρηση). 
 
   Αρχικά µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι απαιτούνται 350 ns, από την έναρξη εκποµπής του παλµού, 
προκειµένου να αρχίσουν να αποδοµούνται σωµατίδια. Χρησιµοποιώντας το κριτήριο ενέργειας συνοχής 
για το οποίο έχει γίνει λόγος στο Κεφάλαιο 4, και υπολογίζοντας τις διαφορές µεταξύ κινητικής ενέργειας 
κάθε ατόµου και ενέργειας συνοχής, µπορούµε να δούµε ότι αρχίζουν οι διαφορές αυτές να αποκτούν 
θετικές τιµές για κάποια άτοµα, που γίνονται ολοένα και περισσότερα ανά χρονικό βήµα καθώς η 
προσοµοίωση προχωρά. Η αύξηση του αριθµού αποδοµούµενων σωµατιδίων είναι ενδεικτική και της 
αύξησης του ρυθµού φωτοαποδόµησης, η οποία συνδέεται µε το γεγονός ότι η θερµοκρασία ολοένα και 
µεγαλώνει, λόγω θέρµανσης του υλικού. Μελετώντας τον κώδικα MATLAB που έχουµε εκτελέσει, 
παρατηρούµε ότι τα σηµεία τήξης και βρασµού του Mo (2890 Κ και 4912 Κ αντίστοιχα) έχουν 
ξεπεραστεί ήδη από το 6ο και 11ο βήµα της προσοµοίωσης αντίστοιχα. Αυτό το συµπέρασµα µπορεί να 
βγει τόσο από τα αποτελέσµατα όπως εµφανίζονται στο Command Window, όσο και από γραµµική 
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παρεµβολή µεταξύ των τιµών 0-7 και 10-12, λαµβάνοντας υπόψη ότι η αύξηση της θερµοκρασίας κατά 
τις πρώτες φάσεις της προσοµοίωσης είναι κατά τόπους γραµµική και αλλού σχεδόν γραµµική. 
Η κατάσταση αντιστρέφεται από το 8ο στιγµιότυπο και µετά (κατά τη χρονική στιγµή 900 ps = 0.9 ns), 
µε το ρυθµό φωτοαποδόµησης να ελαττώνεται, για τους λόγους που αναφέρθηκαν σε προηγούµενες 
σελίδες της Υποενότητας (εξασθένηση δέσµης κατά το βάθος λόγω του νόµου Beer-Lambert, παραµονή 
ορισµένων ατόµων αέριας φάσης εντός του όγκου προσοµοίωσης). Η µείωση του ρυθµού 
φωτοαποδόµησης δε συνδέεται µε ελάττωση της θερµοκρασίας, τουλάχιστον κατά τα πρώτα βήµατα στα 
οποία αλλάζει η µονοτονία του ρυθµού φωτοαποδόµησης (από αύξουσα σε φθίνουσα). Κάτι τέτοιο όµως 
συµβαίνει µετά τα 2.25 ns, ή το 22.5% της συνολικής διάρκειας του παλµού, λόγω του γεγονότος ότι 
πλέον µένουν πολύ λίγα σωµατίδια προκειµένου να υπερνικήσουν τις δυνάµεις συνοχής που τα κρατάνε 
και, ως εκ τούτου, να αποµακρυνθούν από τον όγκο προσοµοίωσης. Πάντως, µπορούµε να 
παρατηρήσουµε επίσης ότι, σε ένα χρονικό διάστηµα κατά το οποίο η αποδόµηση σωµατιδίων είναι 
ανεπαίσθητη ή µη υπαρκτή (π.χ. µεταξύ 70 και 100 ns), το υλικό εντούτοις θερµαίνεται, καθιστώντας 
λογική την αύξηση της θερµοκρασίας του συστήµατος.  
Η µέγιστη θερµοκρασία, στην παρούσα περίπτωση, ισούται µε 22846.09 Κ και παρατηρείται κατά τη 
χρονική στιγµή 2.25 ns. Το µέγιστο της θερµοκρασίας ενδεχοµένως να µπορούσε να υπολογιστεί και µε 
µεγαλύτερη ακρίβεια αυξάνοντας τον αριθµό των χρονοβηµάτων στην ανάλυσή µας (και µειώνοντας, 
κατά συνέπεια, τη διάρκεια του κάθε χρονικού βήµατος στην προσοµοίωση). Ένα τοπικό ελάχιστο, µε 
θερµοκρασία 4704 Κ (λίγο χαµηλότερα από το σηµείο βρασµού του Mo), εµφανίζεται στο 21ο 
στιγµιότυπο (για τη χρονική στιγµή των 5 ns), µε σχεδόν όλα τα σωµατίδια του όγκου προσοµοίωσης να 
έχουν αποδοµηθεί. Αυτό βέβαια δε σηµαίνει ότι ολόκληρο το υλικό έχει αποδοµηθεί, καθώς γύρω από 
την υπό εξέταση περιοχή υπάρχουν και άλλα άτοµα, λόγω εφαρµογής της περιοδικής συνοριακής 
συνθήκης που αφορά την άπειρη επέκταση του υλικού κατά τους άξονες Χ και Υ. Αξίζει να 
σηµειώσουµε ότι η επίτευξη ιδιαίτερα υψηλών θερµοκρασιών καθ’όλη τη διάρκεια της προσοµοίωσης 
αποτελεί ένα δείγµα ισχυρής υπερθέρµανσης του δοκιµίου καθώς αυτό ακτινοβολείται. 
 
Το γεγονός ότι ο ρυθµός φωτοαποδόµησης σταδιακά µειώνεται καθώς εκπέµπεται ο παλµός, έστω και 
για προχωρηµένες χρονικές στιγµές, ισχύει και στην πραγµατικότητα (µε βάση δηλαδή τη διεξαγωγή των 
πειραµάτων), από τη στιγµή που τα άτοµα που βρίσκονται σε µεγαλύτερο βάθος απορροφούν µικρότερη 
ποσότητα φωτονίων. Κάτι τέτοιο βέβαια δεν ήταν εφικτό να διασταυρωθεί µε πλήρη ακρίβεια στο ΕΙΕ, 
έπειτα από τη λήξη της πειραµατικής διαδικασίας εγχάραξης και φωτοαποδόµησης των λεπτών υµενίων, 
από τη στιγµή που η διάρκεια των 10ns, για τον παλµό Laser, είναι σαφώς µικρότερη από την ελάχιστη 
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χρονική διαφορά (της τάξης των ms) που µπορεί το ανθρώπινο µάτι και ο ανθρώπινος εγκέφαλος να 
αντιληφθεί. 
Τα δεδοµένα του Πίνακα 7.2. µπορούν να παρατεθούν και σε διαγραµµατική µορφή, δίνοντας στον 
αναγνώστη µία πιο ξεκάθαρη ιδέα για το πώς εξελίσσεται ο ρυθµός φωτοαποδόµησης των σωµατιδίων 
(µειώνεται σε κάθε χρονοβήµα που περνάει, όπως έχουµε ήδη δει), αλλά και η θερµοκρασία του 
συστήµατος καθώς εξελίσσεται η υπολογιστική µας µελέτη. Ειδικά στο Σχήµα 7.7. φαίνεται ξεκάθαρα η 
απότοµη πτώση της θερµοκρασίας αµέσως µετά την επίτευξη της µέγιστης τιµής της. 
 
 
Σχήµα 7.6. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο χρόνο 
για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 10 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα 
δεδοµένα του Πίνακα 7.2. 
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Σχήµα 7.7. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων του 
όγκου προσοµοίωσης στο χρόνο, για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 10 J/cm2) 
λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα δεδοµένα του Πίνακα 7.2. 
 
Σε πολλές περιπτώσεις στη βιβλιογραφία, έχει εξεταστεί η φωτοαποδόµηση υλικών-στόχων µε χρήση 
Laser, για σαφώς µικρότερες ροές ακτινοβολίας από τα 10 J/cm2 που έχουµε χρησιµοποιήσει στην 
προσοµοίωσή µας. Βέβαια, η τιµή 10 J/cm2 χρησιµοποιήθηκε ως αφετηρία προκειµένου να κάνουµε µία 
αξιόπιστη ανάλυση, καθ’ό,τι οι τιµές ροής ακτινοβολίας που υπολογίστηκαν, τουλάχιστον για το Mo, στο 
Κεφάλαιο 6 και την πειραµατική διαδικασία στην οποία αναφέρεται, βρίσκονται γύρω από την περιοχή 
των 10 J/cm2 (για το Al είναι αρκετά µεγαλύτερες και γίνεται να φτάσουν µέχρι και τα 20 J/cm2). 
Καταρχήν, έχει ενδιαφέρον να δούµε πώς µεταβάλλεται η εξέλιξη της αλληλεπίδρασης της 
ακτινοβολίας Laser µε την ύλη, αλλά και της φωτοαποδόµησης, όταν µειώσουµε τη ροή της 
ακτινοβολίας σταδιακά από τα 10 J/cm2, µέχρις ότου φτάσει στην τιµή 0.5 J/cm2, η οποία, για τις 
περισσότερες κατεργασίες φωτοαποδόµησης (βλ. για παράδειγµα [3][144]), βρίσκεται αρκετά υψηλότερα 
από το κατώφλι αυτής (0.07 J/cm2 στην [144], 0.1 J/cm2 στην [3]) Κατά σειρά, θα παρατεθούν τα 
αριθµητικά αποτελέσµατα σχετικά µε τον αριθµό των φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων και την εξέλιξη 
της θερµοκρασίας, για ροές ακτινοβολίας 5, 1 και 0.5 J/cm2. Ο λόγος για τον οποίο δεν εξετάστηκε η τιµή 
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0.1 J/cm2 είναι γιατί τελικά δεν κρίθηκε αναγκαίο, από τη στιγµή που διεξαχθείσες δοκιµές µε την 
πενταπλάσια τιµή της προαναφερθείσας ροής (0.5 J/cm2) κατέδειξαν ότι, µετά το πέρας της ακτινοβολίας 
Laser, αποδοµήθηκε ένας πάρα πολύ µικρός αριθµός ατόµων (54 από τα 3375 του όγκου προσοµοίωσης). 
 
• Περίπτωση 1η: F = 5 J/cm2 (Πίνακας 7.3.) 
Α/Α Μέτρησης Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης 
(ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος 
(K) 
0 0 0 0 300 
1 13 0,65 0 3056.38 
2 14 0,7 7 3267.71 
3 15 0,75 31 3466.62 
4 16 0,8 71 3676.38 
5 17 0,85 144 3887.18 
6 18 0,9 204 4113.08 
7 20 1 376 4547.94 
8 22 1,1 543 4928.74 
9 24 1,2 766 5391.39 
10 27 1,35 1066 6100.49 
11 30 1,5 1433 6984.51 
12 33 1,65 1784 7676.54 
13 36 1,8 2076 8169.35 
14 40 2 2409 8937.26 
15 45 2,25 2721 10475.11 
16 50 2,5 2954 11363.11 
17 55 2,75 3099 12282.28 
18 60 3 3221 15374.6 
19 70 3,5 3313 7453.39 
20 100 5 3341 5533.33 
21 150 7,5 3354 5441.68 
22 200 10 3355 5185.30 
 
Πίνακας 7.3. Παρουσίαση βασικών χαρακτηριστικών για επιλεγµένες χρονικές στιγµές προσοµοίωσης, 
αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της προσοµοίωσης) αλλά 
και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Με γαλάζια σκίαση έχει σηµανθεί η πρώτη 
γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης του Mo, ενώ µε 
πορτοκαλί χρώµα ισχύει το αντίστοιχο για το σηµείο βρασµού. Τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή 
ακτινοβολίας Laser F = 5 J/cm2. 
 
Παρατηρούµε εδώ, όπως είναι λογικό, ότι η θέρµανση του υλικού γίνεται µε πιο αργό ρυθµό 
συγκριτικά µε την περίπτωση της ροής ακτινοβολίας F = 10 J/cm2, που είναι διπλάσια από αυτή που 
εξετάζεται επί του παρόντος. Η θερµοκρασία τήξης των 2890 Κ υπερβαίνεται ήδη από το 13ο βήµα 
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προσοµοίωσης, κάτι που δηµιουργεί το έναυσµα για την έναρξη της αποµάκρυνσης σωµατιδίων από τον 
όγκο προσοµοίωσης. Σταδιακά ο ρυθµός φωτοαποδόµησης αυξάνεται, ενώ η αύξηση αυτή αρχίζει να 
γίνεται ακόµα εντονότερη όταν το σηµείο βρασµού των 4912 Κ έχει ξεπεραστεί (στο 22ο βήµα). Μετά το 
πέρας 1.5 ns, ο ρυθµός φωτοαποδόµησης αρχίζει και µειώνεται, για τους λόγους που έχουν αναφερθεί 
παραπάνω στην Υποενότητα, κάτι όµως που δεν επηρεάζει τη συνεχώς αύξουσα µονοτονία της 
θερµοκρασίας, η οποία εντέλει αποκτά τη µέγιστη τιµή των 15374.6 K όταν έχουν παρέλθει 3 ns από την 
εκποµπή του παλµού. Βέβαια, αυτή η θερµοκρασία τυγχάνει να απαντάται όταν ήδη έχει αποδοµηθεί ένα 
πολύ µεγάλο ποσοστό ολόκληρου του όγκου προσοµοίωσης, δηλαδή το 
3221 100% 95.44%
3375
⋅ = αυτού. Η 
δραστική µείωση του ρυθµού φωτοαποδόµησης µετά τα 3 ns συνοδεύεται και από πολύ ταχεία και 
δραµατική πτώση στη θερµοκρασία του συστήµατος των ατόµων, πριν φτάσει αυτή η θερµοκρασία να 
είναι ίση µε 5185.3 Κ στη λήξη του παλµού, που αποτελεί και τοπικό ελάχιστο µετά τη µέγιστη τιµή της 
θερµοκρασίας. Η τελική θερµοκρασία του δοκιµίου είναι χαµηλότερη κατά 5473.47 5185.3 288.17K− =  
σε σχέση µε την περίπτωση της διπλάσιας ροής ακτινοβολίας, ενώ και η µέγιστη επιτεύξιµη θερµοκρασία 
υπολείπεται κατά 
15374.61 0.327 32.7%
22846.09
− = =  του αντίστοιχου µέγιστου για την πυκνότητα ενέργειας 
των 10 J/cm2. Για πληροφοριακούς λόγους, αναφέρουµε ότι η τιµή του µέγιστου που βρήκαµε βρίσκεται 
πολύ κοντά στους 16000 Κ που αναφέρει η βιβλιογραφία [Ε1] ως τη µέγιστη επιτεύξιµη θερµοκρασία για 
ροή ακτινοβολίας 1.5 J/cm2 και υπερβραχείς παλµούς Laser.  
Τα αποτελέσµατα που εµφανίστηκαν στον παραπάνω Πίνακα µπορούν να αναπαρασταθούν και 
γραφικά, στα ακόλουθα Σχήµατα 7.8. και 8.9., ώστε να διευκολυνθεί ο αναγνώστης στην εξαγωγή των 
επιθυµητών συµπερασµάτων. Από το πρώτο Σχήµα είναι εµφανές ότι η αποδόµηση σωµατιδίων αργεί να 
ξεκινήσει συγκριτικά µε τη διπλάσια ροή ακτινοβολίας, ενώ από το δεύτερο Σχήµα βλέπουµε ότι η 
ανύψωση της θερµοκρασίας έως τη µέγιστη τιµή της είναι λιγότερο απότοµη. 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  377	  
	  
 
Σχήµα 7.7. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο χρόνο 
για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 5 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα 
δεδοµένα του Πίνακα 7.3. 
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Σχήµα 7.8. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων του 
όγκου προσοµοίωσης στο χρόνο, για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 5 J/cm2) 
λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα δεδοµένα του Πίνακα 7.3.  
• Περίπτωση 2η: F = 1 J/cm2 (Πίνακας 7.4.) 
Α/Α 
Μέτρησης 
Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης (ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος (K) 
0 0 0 0 300 
1 20 1 0 1146.42 
2 40 2 0 1975.69 
3 60 3 0 2772.10 
4 64 3.2 0 2926.18 
5 70 3.5 0 3153.56 
6 74 3.7 1 3302.53 
7 75 3.75 3 3338.36 
8 76 3.8 6 3368.81 
9 77 3.85 11 3402.33 
10 78 3.9 19 3434.82 
11 80 4 43 3518.52 
12 82 4.1 76 3584.94 
13 84 4.2 120 3663.28 
14 86 4.3 178 3743.73 
15 88 4.4 244 3811.06 
16 90 4.5 316 3870.49 
17 93 4.65 449 3958.72 
18 96 4.8 612 4076.60 
19 100 5 791 4195.70 
20 105 5.25 1068 4458.41 
21 110 5.5 1360 4725.74 
22 115 5.75 1635 4822.28 
23 120 6 1890 4939.33 
24 125 6.25 2114 4996.29 
25 130 6.5 2314 5203.43 
26 140 7 2647 5534.58 
27 150 7.5 2899 6032.09 
28 160 8 3068 5675.25 
29 180 9 3283 5866.09 
30 200 10 3309 3723.41 
 
Πίνακας 7.4. Παρουσίαση βασικών χαρακτηριστικών για επιλεγµένες χρονικές στιγµές προσοµοίωσης, 
αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της προσοµοίωσης) αλλά 
και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Με γαλάζια σκίαση έχει σηµανθεί η πρώτη 
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γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης του Mo, ενώ µε 
πορτοκαλί χρώµα ισχύει το αντίστοιχο για το σηµείο βρασµού. Τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή 
ακτινοβολίας Laser F = 1 J/cm2. 
 
Μελετώντας καταρχήν την εξέλιξη της θερµοκρασίας του συστήµατος καθώς το δοκίµιο θερµαίνεται 
από την ακτινοβολία Laser, µπορούµε να παρατηρήσουµε ότι η αύξηση της θερµοκρασίας ανά χρονικό 
βήµα διέπεται από µία σχέση αναλογίας µε τη ροή ακτινοβολίας Laser. Μάλιστα, η παράλληλη παράθεση 
και σύγκριση µε τα αποτελέσµατα που λαµβάνουµε από τους Πίνακες 8.2. και 8.3. για τα πρώτα 
χρονοβήµατα της προσοµοίωσης, επιβεβαιώνουν τα λεγόµενά µας. Κάτι τέτοιο παρατηρήθηκε και καθώς 
εκτελούσαµε τον κώδικα στη MATLAB, για διαφορετικές τιµές της πυκνότητας ενέργειας. Για 
παράδειγµα, η τιµή 10 J/cm2 οδηγούσε σε θερµοκρασιακή ανύψωση περίπου 424.5 Κ / βήµα (2971.6 Κ 
σε 7 βήµατα). Για την τιµή 5 J/cm2 η ανύψωση εκτιµάται στους περίπου 212 Κ / βήµα (2756.38 Κ σε 13 
βήµατα), ενώ η πτώση της ροής ακτινοβολίας στο 1 J/cm2 οδηγεί σε ανύψωση περίπου 42.3 Κ / βήµα 
(846.42 Κ σε 20 βήµατα), δείγµα του ότι η διαπίστωσή µας σχετικά µε την αναλογία της αρχικής 
θερµοκρασιακής ανύψωσης µε τη ροή ακτινοβολίας Laser επαληθεύεται πλήρως. 
Αξίζει να παρατηρήσουµε εδώ ότι η περιέλευση του συστήµατος στη θερµοκρασία τήξης του Μο δε 
σηµαίνει απαραίτητα και έναρξη της φωτοαποδόµησης. Κάτι τέτοιο έρχεται σε αντίθεση µε την 
προηγούµενη περίπτωση ακτινοβόλησης του στόχου µε την πενταπλάσια πυκνότητα ενέργειας, οπότε και 
άρχισαν να αποδοµούνται άτοµα µε το που το σύστηµα περιήλθε στη θερµοκρασία τήξης. Η τήξη είναι 
µία αλλαγή φάσης που δε λαµβάνει χώρα ακαριαία, αλλά απαιτεί κάποιο µικρό χρονικό διάστηµα, κατά 
τη διάρκεια του οποίου η θερµοκρασία του ατόµου που υπόκειται σε τήξη παραµένει αµετάβλητη. Είναι 
ιδιαίτερα πιθανό η πτώση του ρυθµού θερµοκρασιακής ανύψωσης (στην περιοχή των 30-35 Κ ανά βήµα), 
αµέσως µετά την υπέρβαση του σηµείου τήξης, να οφείλεται στο γεγονός ότι πολλά άτοµα υπόκεινται σε 
τήξη και δε θερµαίνονται µαζί µε τα υπόλοιπα. Αυτό που πάντως είναι σίγουρο είναι το γεγονός ότι η 
αργή θέρµανση του υλικού από τη χαµηλή ροή ακτινοβολίας φέρνει τη θερµοκρασία του συστήµατος στο 
σηµείο τήξης του Mo µετά την παρέλευση 3.2 ns, τη στιγµή που θα πρέπει να έχουν περάσει 6 ns από τη 
στιγµή έναρξης εφαρµογής της ακτινοβολίας, ώστε η θερµοκρασία του υλικού να φτάσει το σηµείο 
βρασµού. Παρατηρούµε πάντως ότι, αρκετά µετά τη στιγµή των 6 ns, η θερµοκρασιακή ανύψωση ανά 
βήµα αυξάνει σταδιακά, κάτι που οφείλεται στην έντονη αποµάκρυνση σωµατιδίων λόγω της 
ατµοποίησής (εξαέρωσής) τους. Η µέγιστη τιµή επιτυγχάνεται για τη χρονική στιγµή των 7 ns, δηλαδή 
µετά το πέρας 150 χρονοβηµάτων 50 ps. Έπειτα από αυτό το µέγιστο, η θερµοκρασία πέφτει στους 5675 
Κ και µετά ανεβαίνει λίγο, προτού ακολουθήσει µία µεγάλη πτώση προς το τέλος εφαρµογής της 
ακτινοβολίας, έως τη θερµοκρασία των 3723 Κ. Όπως αναµένεται, αυτή η θερµοκρασία θα είναι πολύ 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  380	  
	  
χαµηλότερη από αυτή που θα έχει επιτευχθεί όταν θα έχει ολοκληρωθεί η ακτινοβόληση του υµενίου µε 
Laser µεγαλύτερης ροής ακτινοβολίας. Μάλιστα, αυτή η εξεταζόµενη περίπτωση είναι η πρώτη, από 
αυτές που έχουµε ήδη δει, κατά την οποία η θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο τέλος της 
προσοµοίωσης είναι µικρότερη από το σηµείο βρασµού του υλικού (δηλαδή, στις δύο προηγούµενες 
περιπτώσεις, το σύστηµα είχε περιέλθει εξολοκλήρου στην αέρια κατάσταση, κάτι που όµως εδώ δε 
συµβαίνει). 
Προχωράµε τώρα στην ανάλυση της εξέλιξης του ρυθµού φωτοαποδοµούµενων σωµατιδίων. Τα 
άτοµα που έχουν υπερνικήσει τις δυνάµεις συνοχής που τα κρατούν ενωµένα µε τον κρύσταλλο, 
αρχίζουν και αποµακρύνονται σταδιακά, ξεκινώντας από το 74ο βήµα της προσοµοίωσης (χρονική στιγµή 
3.7 ns). Από εδώ, και λαµβάνοντας υπόψη τα αποτελέσµατα για τις µεγαλύτερες ροές ακτινοβολίας, είναι 
εύκολο να διαπιστώσουµε ότι όσο µειώνεται η ροή της προσπίπτουσας ακτινοβολίας, τόσο περισσότερο 
καθυστερεί η έναρξη της φωτοαποδόµησης. Κάτι τέτοιο µπορεί να δικαιολογηθεί και από αυτά που 
γράφτηκαν παραπάνω σχετικά µε τη θερµοκρασιακή ανύψωση, η οποία, όσο επιβραδύνεται, τόσο πιο 
πολύ καθυστερεί τη µετάβαση του συστήµατος σε θερµοκρασίες σχετικές µε αλλαγές φάσης. Καθώς η 
ενέργεια των σωµατιδίων αυξάνεται σταδιακά, όλο και περισσότερα άτοµα αποµακρύνονται από τον 
κρύσταλλο. Ο ρυθµός φωτοαποδόµησης, όπως φαίνεται και από το Σχήµα 7.9. που θα παραθέσουµε 
παρακάτω, παρουσιάζει αυξητικές τάσεις µέχρι και τη χρονική στιγµή των 5 ns. Από εκεί και έπειτα, και 
µέχρι την τιµή 6.3 ns, αυτή η αύξηση σταθεροποιείται (καθώς ο αριθµός των φωτοαποδοµηµένων 
σωµατιδίων αυξάνεται γραµµικά µε το χρόνο), ενώ στη συνέχεια ο ρυθµός φωτοαποδόµησης συνεχώς 
µειώνεται, πριν τελικά ο αριθµός των φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων διαµορφωθεί στα 3309 µε τη λήξη 
της κατεργασίας. Συγκεκριµένα, θα υπάρχουν 3375 – 3309 = 66 σωµατίδια που δε θα έχουν αποδοµηθεί, 
και τα οποία θα µπορούσαν να ακτινοβοληθούν µε ένα δεύτερο παλµό προκειµένου να αποδοµηθούν. 
Είναι λοιπόν εµφανές ότι δεν εξασφαλίζεται εντελώς πλήρης αφαίρεση υλικού µε τη συγκεκριµένη ροή 
ακτινοβολίας.  
Τα Σχήµατα 7.9. και 8.10. παρουσιάζουν, σε διαγραµµατική µορφή, τη µεταβολή τόσο του αριθµού 
φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων όσο και της θερµοκρασίας του συστήµατος των ατόµων, για τη 
συγκεκριµένη τιµή της ροής ακτινοβολίας. Τα όσα έχουν ειπωθεί σχετικά µε τη µεταβολή του ρυθµού 
φωτοαποδόµησης φαίνονται στο πρώτο Σχήµα, ενώ το δεύτερο Σχήµα είναι ικανό να δείξει, µεταξύ 
άλλων, ότι η πολύ χαµηλή ροή ακτινοβολίας είναι υπεύθυνη για τη χρονική καθυστέρηση εµφάνιση µιας 
µέγιστης τιµής στο σύστηµα, µέχρι την οποία η αύξηση της θερµοκρασίας έλαβε χώρα µε γραµµικό 
τρόπο, ειδικά πριν τη χρονική στιγµή 3.7 ns, οπότε και άρχισαν να αποδοµούνται άτοµα του στόχου. 
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Σχήµα 7.9. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο χρόνο 
για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 1 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα 
δεδοµένα του Πίνακα 7.4. 
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Σχήµα 7.10. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων του 
όγκου προσοµοίωσης στο χρόνο, για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 1 J/cm2) 
λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα δεδοµένα του Πίνακα 7.4.  
 
• Περίπτωση 3η: F = 0.5 J/cm2 (Πίνακας 7.5.) 
Α/Α Μέτρησης Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης 
(ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος 
(K) 
0 0 0 0 300 
1 40 2 0 1137.84 
2 80 4 0 1910.91 
3 120 6 0 2569.73 
4 144 7.2 0 2898.28 
5 160 8 0 3088.28 
6 184 9.2 1 3330.64 
7 185 9.25 2 3338.6 
8 186 9.3 3 3346.67 
9 188 9.4 7 3360.99 
10 190 9.5 11 3374.14 
11 192 9.6 17 3388.03 
12 194 9.7 25 3402.6 
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13 196 9.8 35 3425.3 
14 198 9.9 47 3449.52 
15 200 10 54 3449.03 
 
Πίνακας 7.5. Παράθεση βασικών χαρακτηριστικών / αποτελεσµάτων για επιλεγµένες χρονικές στιγµές 
προσοµοίωσης, αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της 
προσοµοίωσης) αλλά και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Με γαλάζια σκίαση έχει 
σηµανθεί η πρώτη γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης 
του Mo. Η θερµοκρασία βρασµού (4912 Κ) δεν επιτυγχάνεται για το χρονικό διάστηµα που διαρκεί ο 
παλµός. Τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή ακτινοβολίας Laser F = 0.5 J/cm2. 
 
Το πρώτο πράγµα που µπορούµε να παρατηρήσουµε είναι το γεγονός ότι αυτή η τόσο µικρή τιµή της 
ροής ακτινοβολίας του Laser δεν είναι αρκετή ώστε να κάνει το σύστηµα των υπό ακτινοβόληση ατόµων 
να περιέλθει σε θερµοκρασία µεγαλύτερη από το σηµείο βρασµού του Mo. Με τη θερµοκρασία να 
αυξάνεται συνεχώς, και σε ρυθµό λίγο χαµηλότερο των 21 Κ / βήµα κατά την έναρξη της προσοµοίωσης 
(837.84 Κ για τα πρώτα 40 βήµατα),  βλέπουµε ότι η µέγιστη τιµή του µεγέθους αυτού επιτυγχάνεται 
σχεδόν µε τη λήξη του παλµού και διαµορφώνεται τελικά στους 3449 Κ, δηλαδή αρκετά χαµηλότερα από 
το σηµείο βρασµού του Mo. Η θερµοκρασία αυτή πάντως είναι επαρκής ώστε να µπορούν να 
αποµακρυνθούν από τον κρύσταλλο ακόµα και λίγα άτοµα, µε το συνολικό αριθµό να φτάνει τα 54, ή 
αλλιώς ένα πολύ µικρό 
54 100% 1.6%
3375
⋅ =  του όγκου προσοµοίωσης. Μπορούµε εδώ να διαπιστώσουµε 
ότι, όσο ελαττώνουµε την πυκνότητα ενέργειας, τόσο µεγαλύτερο είναι το χρονικό διάστηµα µεταξύ της 
επίτευξης της θερµοκρασίας τήξης του Mo από το δοκίµιο και της έναρξης αποµάκρυνσης σωµατιδίων. 
Ακόµα πάντως και µε αυτή τη χαµηλή τιµή, µπορούµε να υπολογίσουµε, έστω και χονδρικά, τον αριθµό 
ατόµων του υλικού που αποµακρύνονται σε κάθε χρονικό βήµα, και να συµπεράνουµε, ως αποτέλεσµα, 
ότι ο ρυθµός φωτοαποδόµησης αυξάνεται συνεχώς και το φαινόµενο επιταχύνεται χρονικά.  
Πάντως, το γεγονός ότι έχουν αποδοµηθεί τόσο λίγα σωµατίδια από το λεπτό υµένιο έπειτα από το 
πέρας ενός παλµού, οδηγεί στην ανάγκη είτε για εφαρµογή περισσότερων του ενός παλµού αυτής της 
ροής, προκειµένου να πετύχουµε τον επιθυµητό βαθµό φωτοαποδόµησης, είτε στην αυτονόητη λύση της 
αύξησης της ροής ακτινοβολίας, µε την τιµή 0.5 J/cm2 τελικώς να µην κρίνεται προσιτή για την υπό 
εξέταση περίπτωση της κατεργασίας λεπτών υµενίων (αρχικός µας σκοπός είναι να προσπαθήσουµε να 
διεκπεραιώσουµε την κατεργασία και επαρκή αποδόµηση της επιφάνειας µε χρήση µόνο ενός παλµού).  
Από τον παραπάνω Πίνακα θα µπορούσαµε να εκτιµήσουµε και την τιµή του κατωφλίου 
φωτοαποδόµησης για την υπόψη διαδικασία. Έχουµε στο νου µας ότι η αύξηση της θερµοκρασίας κατά 
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τα πρώτα βήµατα είναι ανάλογη της ροής ακτινοβολίας, µε την υπόψη συσχέτιση να µην αλλάζει ενόσω 
δεν αποµακρύνονται σωµατίδια από το υλικό. Βλέποντας ότι η απαραίτητη προϋπόθεση για να αρχίσουν 
να αποδοµούνται σωµατίδια είναι το σύστηµα να περιέλθει σε θερµοκρασία 3100οC, δηλαδή λίγο πιο 
πάνω από το σηµείο τήξης του Mo, µπορούµε να βρούµε χονδρικά για ποια ροή ακτινοβολίας µία 
θερµοκρασία της τάξης των 3200οC (λίγο µεγαλύτερη, από τη στιγµή που η µείωση της ροής επηρεάζει 
προς τα πάνω και τη θερµοκρασία κατά την οποία αρχίζουν σωµατίδια να αποµακρύνονται) να είναι η 
µέγιστη καθ’όλη τη διάρκεια της κατεργασίας. Από τη στιγµή που η µέγιστη θερµοκρασία που 
παρατηρείται στον προηγούµενο Πίνακα είναι ίση µε 3450 Κ περίπου, τότε η ροή ακτινοβολίας για την 
οποία µόλις που θα υπάρχει αποδόµηση (ροή κατωφλίου / threshold fluence) θα εκτιµηθεί ίση µε 
2
32000.5 0.4638
3450
J
cm⋅ = . Παρά το γεγονός ότι µία τέτοια θεώρηση ενδέχεται να µη χαρακτηρίζεται από 
τη µέγιστη δυνατή ακρίβεια και εγκυρότητα, κρίνεται άκρως ικανοποιητική και αποδεκτή για τις 
συνθήκες της ανάλυσης που διεξάγεται επί του παρόντος. 
 Η εξέλιξη του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων και της θερµοκρασίας στο χρόνο θα 
παρατεθεί παρακάτω, για λόγους πληρότητας (Σχήµατα 7.11. και 7.12.) και θα βασίζεται στα αριθµητικά 
αποτελέσµατα του Πίνακα 7.5.: 
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Σχήµα 7.11. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο 
χρόνο για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 0.5 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη 
τα δεδοµένα του Πίνακα 7.5. 
 
Σχήµα 7.12. Εξέλιξη της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων στη µονάδα του χρόνου, για τη ροή 
ακτινοβολίας F = 0.5 J/cm2 που εξετάζουµε επί του παρόντος. Τα αριθµητικά αποτελέσµατα λαµβάνονται 
από τον Πίνακα 7.5. 
Αξίζει εδώ να παρουσιάσουµε τρεις ακόµα περιπτώσεις που αναµένεται να κινήσουν το ενδιαφέρον 
µας κατά τη διάρκεια της υπολογιστικής µελέτης του φαινοµένου. Αυτές θα αφορούν τις ροές 
ακτινοβολίας των 0.8, 8 και 20 J/cm2 και θα εξεταστούν στη συνέχεια. Η εξέταση αυτή των τιµών που 
λογίζονται ως ενδιάµεσες σε σχέση µε αυτές που έχουµε ήδη παρουσιάσει, µπορούν να µας δώσουν µία 
πληρέστερη εικόνα για το πώς διαµορφώνεται τόσο ο ρυθµός φωτοαποδόµησης όσο και η ταχύτητα µε 
την οποία αυξάνεται η θερµοκρασία εντός του υλικού όσο αυτό ακτινοβολείται. Η συγκεκριµένη µελέτη 
µπορεί να δώσει σε παρόντες και µελλοντικούς ερευνητές το έναυσµα για τη διερεύνηση των συνθηκών 
εκείνων που θα βελτιώσουν την αποδοτικότητα της φωτοαποδόµησης και των κατεργασιών που 
σχετίζονται µε αυτή. 
 
• Περίπτωση 4η: F = 0.8 J/cm2 (Πίνακας 7.6.) 
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Α/Α Μέτρησης Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης (ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος 
(K) 
0 0 0 0 300 
1 20 1 0 977.13 
2 40 2 0 1640.55 
3 60 3 0 2277.68 
4 81 4.05 0 2906.3 
5 96 4.8 1 3324.29 
6 97 4.85 3 3350.07 
7 98 4.9 6 3370.48 
8 100 5 18 3416.54 
9 102 5.1 35 3476.8 
10 104 5.2 59 3536.13 
11 106 5.3 91 3588.4 
12 108 5.4 130 3641.51 
13 110 5.5 177 3688.23 
14 113 5.65 264 3750.99 
15 116 5.8 366 3803.83 
16 120 6 524 3921.68 
17 125 6.25 733 4088.32 
18 130 6.5 947 4233.6 
19 135 6.75 1187 4390.02 
20 140 7 1418 4507.51 
21 145 7.25 1656 4541.19 
22 150 7.5 1855 4713.72 
23 160 8 2250 4981.47 
24 163 8.15 2357 5038.69 
25 170 8.5 2544 4945.68 
26 180 9 2784 5289.03 
27 185 9.25 2878 5644.02 
28 190 9.5 2969 5268.14 
29 200 10 3093 5331.99 
 
Πίνακας 7.6. Παράθεση βασικών χαρακτηριστικών / αποτελεσµάτων για επιλεγµένες χρονικές στιγµές 
προσοµοίωσης, αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της 
προσοµοίωσης) αλλά και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Με γαλάζια σκίαση έχει 
σηµανθεί η πρώτη γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης 
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του Mo, ενώ µε πορτοκαλί η αντίστοιχη γραµµή που χαρακτηρίζεται από θερµοκρασία υψηλότερη από το 
σηµείο βρασµού του υλικού. Τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή ακτινοβολίας Laser F = 0.8 J/cm2. 
 
Αρχικά παρατηρούµε ότι η θερµοκρασία τήξης του Mo επιτυγχάνεται έπειτα από 81 χρονικά βήµατα, 
ή 4.05 ns, του συνολικού χρόνου προσοµοίωσης. Η έναρξη της αποµάκρυνσης σωµατιδίων δε συµπίπτει 
µε την περιέλευση του συστήµατος προσοµοίωσης στη θερµοκρασία τήξης, αλλά παρέρχονται 15 βήµατα 
(0.75 ns) ανάµεσα στα δύο αυτά συµβάντα. Όπως θα φανεί και στο Σχήµα 6.14. που παριστάνει την 
εξέλιξη της θερµοκρασίας του συστήµατος σε σχέση µε το χρόνο, ο ρυθµός αύξησης της θερµοκρασίας 
παρουσιάζει µειωτική τάση από τη στιγµή που το υλικό αρχίζει να τήκεται, µέχρι και τη χρονική στιγµή 5 
ns (100ό χρονικό βήµα). Κάτι τέτοιο, όπως είδαµε και στην προηγούµενη περίπτωση (για F = 0.5 J/cm2), 
ενδεχοµένως να σχετίζεται µε το γεγονός ότι τα άτοµα που πρόκειται να υποστούν τήξη διατηρούν τη 
θερµοκρασία τους σταθερή µέχρι την πλήρη πραγµατοποίηση της τήξης (δε συντελείται δηλαδή αύξηση 
της θερµοκρασίας ενός ατόµου, κατά το χρονικό διάστηµα στο οποίο τήκεται).  
Ο ρυθµός µε τον οποίο αφαιρούνται σωµατίδια από τον όγκο αυξάνεται συνεχώς, µέχρι και τη χρονική 
στιγµή των 6.75 ns, οπότε και οδεύει προς εκ νέου ελάττωση. Κάτι τέτοιο φαντάζει λογικό από τη στιγµή 
που η δέσµη του Laser έχει υποστεί σηµαντική εξασθένηση κυρίως λόγω της διείσδυσής της σε βάθος 
(µε βάση το νόµο του Beer-Lambert), ενώ έχει ταυτόχρονα επηρεαστεί και από το δηµιουργούµενο νέφος 
πλάσµατος, το οποίο αποκτά ολοένα και µεγαλύτερο πάχος καθώς προχωρά η προσοµοίωση. 
Κατά τα πρώτα βήµατα της προσοµοίωσης, η αύξηση της θερµοκρασίας του συστήµατος είναι 
γραµµική, µε µία τιµή λίγο κάτω από τους 39 Κ / βήµα (αύξηση 677.13 Κ για τα 20 πρώτα 
χρονοβήµατα). Στη συνέχεια, παράγοντες όπως η εξασθένηση της δέσµης, η αποµάκρυνση των 
σωµατιδίων αλλά και η δηµιουργία θερµικά επηρεασµένων ζωνών (HAZ), παίζουν το ρόλο τους στη 
διαµόρφωση ενός προφίλ θερµοκρασίας, στο οποίο η υπόψη τιµή παρουσιάζει µία µεταβολή που απέχει, 
έστω και λίγο, από τη γραµµική. Το σηµείο τήξης των 2890 Κ και το σηµείο βρασµού των 4912 Κ 
επιτυγχάνονται λίγο πριν το 4ο και 23ο στιγµιότυπο της MD ανάλυσης, που αντικατοπτρίζει αντίστοιχα 
τις χρονικές στιγµές 4.05 ns και 8 ns. Το ολικό µέγιστο της θερµοκρασίας έχει βρεθεί ίσο µε τη σχετικά 
υψηλή τιµή των 5644 Κ, η οποία παρατηρείται 0.75 ns πριν τη λήξη της προσοµοίωσης. Πρόκειται για 
µία τιµή που κρίνεται ιδιαίτερα λογική, από τη στιγµή που παρόµοιες µελέτες σε µεταλλικά υλικά 
µετάπτωσης (στα οποία ανήκει και το Μο), όπως ο σίδηρος (Fe), έχουν εξαγάγει ως αποτέλεσµα 
παραπλήσιες τιµές της µέγιστης θερµοκρασίας για πυκνότητες ενέργειας ακτινοβολίας που βρίσκονται 
πολύ κοντά σε αυτή που εξετάζεται επί του παρόντος (π.χ. η µελέτη [Ε1] κάνει λόγο για µέγιστη 
θερµοκρασία 6582 Κ στην περίπτωση ακτινοβόλησης δοκιµίων από Fe µε πυκνότητα ενέργειας Laser 0.6 
J/cm2). 
ΑΦΑΙΡΕΣΗ ΥΛΙΚΟΥ ΜΕ ΔΕΣΜΗ ΑΚΤΙΝΩΝ LASER: ΠΕΙΡΑΜΑΤΙΚΗ ΜΕΛΕΤΗ 
ΚΑΙ ΜΟΝΤΕΛΟΠΟΙΗΣΗ ΜΕ ΤΗ ΜΕΘΟΔΟ ΤΗΣ ΜΟΡΙΑΚΗΣ ΔΥΝΑΜΙΚΗΣ	  
 
ΜΕΤΑΠΤΥΧΙΑΚΗ ΕΡΓΑΣΙΑ ΓΕΩΡΓΙΟΥ Χ. ΚΥΡΙΑΚΑΚΗ – ΟΚΤΩΒΡΙΟΣ 2013	   Σελίδα	  388	  
	  
Σε γενικές γραµµές, αυτά που µπορούµε να παρατηρήσουµε είναι ότι η σχέση αναλογίας της 
θερµοκρασιακής αύξησης µε τη ροή ακτινοβολίας εξακολουθεί να ισχύει, ότι η θερµοκρασία 
παρουσιάζει αυξητικές τάσεις σχεδόν µέχρι τη λήξη της προσοµοίωσης, και ότι, λόγω της σχετικά αργής 
θέρµανσης του υλικού, η φωτοαποδόµηση ατόµων (σωµατιδίων) από αυτό αρχίζει να υφίσταται µετά από 
ένα εύλογο χρονικό διάστηµα σε σχέση µε την έναρξη της προσοµοίωσης. Τα Σχήµατα 7.13. και 7.14. 
µπορούν να µας δώσουν µε τη σειρά τους µία εµπεριστατωµένη εικόνα για το πώς εξελίσσεται η 
φωτοαποδόµησης λόγω της εφαρµογής της συγκεκριµένης πυκνότητας ενέργειας ακτινοβολίας. 
 
 
Σχήµα 7.13. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο 
χρόνο για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 0.8 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη 
τα δεδοµένα του Πίνακα 7.6. 
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Σχήµα 7.14. Εξέλιξη της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων στη µονάδα του χρόνου, για τη ροή 
ακτινοβολίας F = 0.8 J/cm2 που εξετάζουµε επί του παρόντος. Τα αριθµητικά αποτελέσµατα λαµβάνονται 
από τον Πίνακα 7.6. 
 
• Περίπτωση 5η: F = 8 J/cm2 (Πίνακας 7.7.) 
 
Α/Α Μέτρησης Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης (ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος 
(K) 
0 0 0 0 300 
1 8 0.4 1 3016.52 
2 9 0.45 25 3354.54 
3 10 0.5 72 3674.32 
4 11 0.55 135 4023.48 
5 12 0.6 213 4363.81 
6 13 0.65 300 4692.81 
7 15 0.75 509 5393.74 
8 17 0.85 780 6151.05 
9 20 1 1215 7225.09 
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10 23 1.15 1637 8199.13 
11 26 1.3 2002 9249.29 
12 30 1.5 2387 10601.33 
13 33 1.65 2630 11957.27 
14 36 1.8 2825 12774.11 
15 40 2 3011 14288.41 
16 45 2.25 3164 17664.62 
17 50 2.5 3263 20779.91 
18 55 2.75 3311 14087.59 
19 60 3 3330 8869.74 
20 70 3.5 3350 7277.59 
21 80 4 3354 5259.3 
22 100 5 3355 5132.33 
23 150 7.5 3368 6901.72 
24 200 10 3369 4438.78 
 
Πίνακας 7.7. Παράθεση βασικών χαρακτηριστικών / αποτελεσµάτων για επιλεγµένες χρονικές στιγµές 
προσοµοίωσης, αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της 
προσοµοίωσης) αλλά και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Με γαλάζια σκίαση έχει 
σηµανθεί η πρώτη γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης 
του Mo, ενώ µε πορτοκαλί η αντίστοιχη γραµµή που χαρακτηρίζεται από θερµοκρασία υψηλότερη από το 
σηµείο βρασµού του υλικού. Τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή ακτινοβολίας Laser F = 8 J/cm2. 
 
Η ροή ακτινοβολίας των 8 J/cm2 είναι µία ενδιάµεση τιµή που βρίσκεται ανάµεσα σε αυτές των 5 και 
10 J/cm2, για τις οποίες έχουµε αναφέρει σηµαντικά στοιχεία παραπάνω. Για αυτό το λόγο, αναµένουµε 
ότι η έναρξη της φωτοαποδόµησης σωµατιδίων θα γίνει νωρίτερα από ότι στα 5 J/cm2 και αργότερα από 
ότι στα 10 (όσον αφορά τη χρονική στιγµή της προσοµοίωσης), ενώ ταυτόχρονα θα επιτευχθεί µία 
µέγιστη θερµοκρασία που είναι µεγαλύτερη από αυτή της πρώτης περίπτωσης και µικρότερη από αυτή 
της δεύτερης. Συγκρίνοντας τα αποτελέσµατα του Πίνακα 7.7. µε αυτά των 7.2. (για 10 J/cm2) και 7.3. 
(για 5 J/cm2), βλέπουµε ότι και οι δύο παρατηρήσεις – προβλέψεις µας επαληθεύονται πλήρως. Για την 
τρέχουσα περίπτωση, η φωτοαποδόµηση ατόµων Mo αρχίζει και λαµβάνει χώρα ήδη από το 8ο χρονικό 
βήµα (0.4 ns), µε το ρυθµό εξέλιξης της κατεργασίας να αυξάνεται συνεχώς πριν αρχίσει και πάλι να 
ελαττώνεται, χονδρικά από τη χρονική στιγµή του 1.5 ns και µετά. Παρ’όλα αυτά, η µείωση του ρυθµού 
φωτοαποδόµησης δε συνεπάγεται και την ελάττωση της θερµοκρασίας κατά την ίδια στιγµή, µε το 
αντίθετο να συµβαίνει µέχρι και τα 2.5 ns της προσοµοίωσης, οπότε και παρατηρείται η µέγιστη 
επιτεύξιµη θερµοκρασία των 20779.91 K. Έκτοτε, η ψύξη του συστήµατος είναι ιδιαίτερα ταχεία και 
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συνδέεται µε το γεγονός ότι πλέον δεν αποδοµείται ιδιαίτερα υψηλός αριθµός ατόµων κατά τα τελευταία 
στάδια ολοκλήρωσης της κατεργασίας (άλλωστε, τη στιγµή που εµφανίζεται η µέγιστη θερµοκρασία 
έχουν ήδη αποµακρυνθεί τα 3263 από τα 3375 συνολικά άτοµα του αρχικού όγκου προσοµοίωσης). Στο 
τέλος της κατεργασίας, το σύστηµα περιέρχεται σε θερµοκρασία χαµηλότερη του σηµείου βρασµού του 
Mo, πράγµα που σηµαίνει ότι ένα ή περισσότερα από τα 6 (3375 – 3369) άτοµα που δεν έχουν 
αποδοµηθεί, ενδέχεται να µεταβούν από την αέρια στην υγρή κατάσταση και να στερεοποιηθούν σε 
µελλοντικές χρονικές στιγµές, λαµβάνοντας µε αυτό τον τρόπο τη µορφή στερεοποιηµένου τήγµατος. 
Τα Σχήµατα 7.15. και 7.16. µπορούν να µας βοηθήσουν στον ευκολότερο σχολιασµό της εξέλιξης της 
φωτοαποδόµησης για την υπόψη ροή ακτινοβολίας, και µας επιτρέπουν να εξαγάγουµε και να 
κατανοήσουµε καλύτερα τα συµπεράσµατα που τελικά προκύπτουν έπειτα από την ολοκλήρωση της 
αντίστοιχης κατεργασίας. Ειδικά στο Σχήµα 7.16. φαίνεται ότι η δραστική πτώση της (µέσης) 
θερµοκρασίας του συστήµατος συνοδεύεται από µία περιοχή στην οποία αυτή αυξάνεται σε µικρό βαθµό 
προτού µειωθεί εκ νέου, µε αυτή τη µικρή αυξητική τάση να οφείλεται κατά πάσα πιθανότητα σε 
θέρµανση των εναποµεινάντων ατόµων από τη δέσµη Laser όσο αυτά δεν αποδοµούνται. 
 
Σχήµα 7.15. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο 
χρόνο για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 8 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα 
δεδοµένα του Πίνακα 7.7. 
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Σχήµα 7.16. Εξέλιξη της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων στη µονάδα του χρόνου, για τη ροή 
ακτινοβολίας F = 8 J/cm2 που εξετάζουµε επί του παρόντος. Τα αριθµητικά αποτελέσµατα λαµβάνονται 
από τον Πίνακα 7.7. 
 
• Περίπτωση 6η: F = 20 J/cm2 (Πίνακας 7.8.) 
Α/Α Μέτρησης Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης 
(ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος (K) 
0 0 0 0 300 
1 3 0.15 24 2848.07 
2 4 0.2 93 3677.89 
3 5 0.25 200 4545.57 
4 6 0.3 369 5391.02 
5 7 0.35 526 6225.71 
6 8 0.4 691 7063.94 
7 9 0.45 877 7913.51 
8 10 0.5 1060 8785.98 
9 12 0.6 1428 10480.61 
10 14 0.7 1780 12555.58 
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11 16 0.8 2079 14236.2 
12 18 0.9 2336 16614.61 
13 20 1 2553 17834.42 
14 23 1.15 2825 22117.05 
15 26 1.3 3007 23976.93 
16 30 1.5 3170 28974.99 
17 35 1.75 3287 29243.9 
18 40 2 3326 14156.91 
19 45 2.25 3345 13086.06 
20 50 2.5 3358 9702.86 
21 60 3 3369 4340.54 
22 80 4 3369 5565.95 
23 100 5 3370 2716.45 
24 200 10 3370 4208.7 
Πίνακας 7.8. Παράθεση βασικών χαρακτηριστικών / αποτελεσµάτων για επιλεγµένες χρονικές στιγµές 
προσοµοίωσης, αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της 
προσοµοίωσης) αλλά και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Με γαλάζια σκίαση έχει 
σηµανθεί η πρώτη γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης 
του Mo, ενώ µε πορτοκαλί η αντίστοιχη γραµµή που χαρακτηρίζεται από θερµοκρασία υψηλότερη από το 
σηµείο βρασµού του υλικού. Τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή ακτινοβολίας Laser F = 20 J/cm2. 
 
Η ροή ακτινοβολίας των 20 J/cm2 έχει ως φανερό αποτέλεσµα την πολύ ταχεία και έντονη θέρµανση 
του υλικού που ακτινοβολείται από τη δέσµη Laser, κάτι που, µε τη σειρά του, συντελεί στην πολύ 
γρήγορη µετάβαση της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος σε τιµές περιµετρικά του σηµείου τήξης 
(για 0.15 ns) και βρασµού (για 0.3 ns) του Mo, για τα οποία (σηµεία) έχουν δοθεί πληροφορίες 
παραπάνω. Είναι πάντως ιδιαίτερα αξιοσηµείωτο το γεγονός ότι αρχίζουν και αποδοµούνται άτοµα από 
το υλικό πριν η µέση θερµοκρασία του συστήµατος αγγίξει τη θερµοκρασία τήξης (περίπου 2980 K). 
Κάτι τέτοιο µπορεί να εξηγηθεί από το γεγονός ότι η θερµοκρασία για την οποία γίνεται λόγος στον 
Πίνακα 7.8. είναι ουσιαστικά µία τιµή µέσης θερµοκρασίας για το σύστηµα των ατόµων, που έχει 
προκύψει από τη στάθµιση (σε µορφή µέσου όρου) πολλών διαφορετικών τιµών θερµοκρασιών. Σε 
ακραίες θέσεις της περιοχής φωτοαποδόµησης η θερµοκρασία δεν έχει αυξηθεί ιδιαίτερα σε σχέση µε 
τους 300 Κ, πράγµα που σηµαίνει ότι τα άτοµα αυτά ελαττώνουν τη µέση θερµοκρασία. Για αυτό το 
λόγο, σίγουρα το σύστηµα περιλαµβάνει άτοµα των οποίων η θερµοκρασία είναι υψηλότερη από το 
σηµείο τήξης, µε άµεση συνέπεια αυτά να έχουν περιέλθει στην υγρή κατάσταση. 
Ο ρυθµός φωτοαποδόµησης, κατά τα πρώτα στάδια της κατεργασίας, αυξάνεται πολύ γρήγορα, 
φτάνοντας έως και σε µία τιµή λίγο χαµηλότερη από τα 200 άτοµα / βήµα, κατά τη χρονική στιγµή του 
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µισού (0.5) ns. Το γεγονός ότι αποµακρύνονται πολλά σωµατίδια από τον κρύσταλλο ήδη από τα πρώτα 
χρονικά βήµατα, έχει ως φυσικό επακόλουθο τη σταδιακή µείωση του ρυθµού αποµάκρυνσης 
σωµατιδίων, ο οποίος φτάνει σε πολύ χαµηλές τιµές ύστερα από την επίτευξη της µέγιστης θερµοκρασίας 
στο σύστηµα (29243.9 K), µέχρι τελικά να έχουν αποδοµηθεί 3370 σωµατίδια µε τη λήξη του παλµού, µε 
τον όγκο προσοµοίωσης τελικά να περιλαµβάνει µόνο 5 άτοµα Mo. 
Η αύξηση της θερµοκρασίας στο σύστηµα είναι πολύ ταχεία ήδη από τα πρώτα βήµατα. 
Χαρακτηρίζεται από γραµµικότητα µέχρι περίπου τα 1.2 ns (βλ. Σχήµα 7.18.) και σχεδόν γραµµικότητα 
για τα επόµενα 300 ps. Με την αύξηση της θερµοκρασίας ανά βήµα, κατά τα πρώτα βήµατα, να είναι 
περίπου ίση µε 850 Κ (2548.07 Κ για τα 3 πρώτα χρονοβήµατα), και λαµβάνοντας υπόψη ότι η 
αντίστοιχη τιµή για τη µισή ροή ακτινοβολίας (10 J/cm2) ισούται µε κάτι παραπάνω από 420 Κ, είναι 
εµφανές ότι εξακολουθεί να ισχύει η σχέση αναλογίας της θερµοκρασιακής ανύψωσης µε τη ροή 
ακτινοβολίας.  Τέλος, διαπιστώνουµε ότι η ελάττωση της θερµοκρασίας, µετά την επίτευξη του µέγιστου, 
είναι ιδιαίτερα απότοµη, φτάνοντας, για τα 5 ns του παλµού, σε ένα ελάχιστο που αντιστοιχεί στη 
χαµηλότερη τιµή (για τα προχωρηµένα στάδια της φωτοαποδόµησης) από όλες όσες έχουν εξεταστεί 
µέχρι στιγµής: 2716.45 Κ. Αυτή η θερµοκρασία είναι χαµηλότερη και από το σηµείο τήξης του Μο, 
πράγµα που σηµαίνει ότι µπορεί να οδηγήσει και σε στερεοποίηση των λίγων ατόµων που έχουν 
παραµείνει στον όγκο προσοµοίωσης. 
Τα συµπεράσµατά µας µπορούν να εξαχθούν µε ιδιαίτερη ευκολία εάν παρατηρήσουµε γραφικά την 
εξέλιξη τόσο του αριθµού των αποδοµηµένων σωµατιδίων όσο και της µέσης θερµοκρασίας του 
συστήµατος, αντίστοιχα µέσω των Σχηµάτων 7.17. και Σχηµάτων 7.18.: 
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Σχήµα 7.17. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο 
χρόνο για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 20 J/cm2), λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη 
τα δεδοµένα του Πίνακα 7.8. 
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Σχήµα 7.18. Εξέλιξη της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων στη µονάδα του χρόνου, για τη ροή 
ακτινοβολίας F = 20 J/cm2 που εξετάζουµε επί του παρόντος. Τα αριθµητικά αποτελέσµατα λαµβάνονται 
από τον Πίνακα 7.8. 
 
• Ιδιαίτερη περίπτωση: Φωτοαποδόµηση λεπτού υµενίου Al µε nanosecond παλµούς Laser 
πυκνότητας ενέργειας 10 J/cm2 
 
Στην ανάλυση που θα διεξαγάγουµε επί του παρόντος, θα επικεντρωθούµε στο πώς το 
χρησιµοποιούµενο υλικό στην κατεργασία ενδέχεται να επηρεάσει την εξέλιξη και τα τελικά 
χαρακτηριστικά της φωτοαποδόµησης µε Laser. Έχοντας ήδη µελετήσει όλες τις υπο-περιπτώσεις 
ακτινοβόλησης λεπτών υµενίων από µολυβδαίνιο (Mo), µεταβάλλοντας κάθε στιγµή την τιµή της ροής 
ακτινοβολίας (πυκνότητας ενέργειας) του nanosecond παλµού, αξίζει εδώ να δώσουµε προσοχή στο τι θα 
συµβεί εάν διατηρήσουµε τη ροή της προσπίπτουσας ακτινοβολίας ίδια µε αυτή της αρχικής µας 
περίπτωσης (στην οποία F = 10 J/cm2), όταν στη θέση του Mo τοποθετηθεί το Al ως υλικό-στόχος. Η 
επιλογή του Al για την παρούσα προσοµοίωση δεν ήταν τυχαία καθώς, όπως έχουµε ήδη παρατηρήσει 
και στα πλαίσια του Κεφαλαίου 6, κατά τη διάρκεια της διεξαγωγής των πειραµάτων µας στο ΕΙΕ δεν 
υποβάλαµε µόνο υµένια από Mo σε ακτινοβόληση (και εγχάραξη, scribing), αλλά κάναµε το ίδιο και µε 
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το Al. Με αυτή τη θεωρητική ανάλυση δηλαδή επιδιώκουµε να συσχετίσουµε, στο µέτρο του δυνατού, 
την πειραµατική και υπολογιστική υλοποίηση της διεργασίας (διαδικασίας) της φωτοαποδόµησης στο 
υπό µελέτη υλικό. Πρόκειται για ένα υλικό µε δοµή FCC και διατοµική απόσταση 2.864 Αngstrom. 
Ο κυρίαρχος παράγοντας στον οποίο διαφέρει το Al από το Mo, και ο οποίος θα ληφθεί ως µοναδικός 
παράγοντας διαφοροποίησης των δύο υλικών, στα πλαίσια της υπολογιστικής υλοποίησης µέσω MD, 
είναι η ανακλαστικότητα καθενός από τα δύο υλικά. Έχουµε επανειληµµένα τονίσει στο προηγούµενο 
Κεφάλαιο ότι το Mo είναι ένα σαφώς πιο απορροφητικό υλικό από το Al, επιτρέποντας την απορρόφηση 
πολύ µεγαλύτερου ποσού ενέργειας φωτονίων από το υλικό. Το υπόλοιπο ποσό της ενέργειας, το οποίο 
δεν απορροφάται, ανακλάται. Η διαφορά στο συντελεστή απορρόφησης του Mo και του Al είναι πολύ 
σηµαντική, µε αποτέλεσµα να αναµένουµε να παρουσιαστούν σηµαντικές διαφοροποιήσεις στα τελικά 
αποτελέσµατα και συµπεράσµατα µεταξύ των δύο υλικών. Εµείς θα χρησιµοποιήσουµε τις τιµές της 
ανακλαστικότητας που έχουµε παραθέσει στα δύο προηγούµενα Κεφάλαια (5 και 6), ώστε να τις 
χρησιµοποιήσουµε στη µοντελοποίηση. Για το Mo ο συντελεστής ανάκλασης θα είναι R = 0.4286 ενώ 
για το Al θα ισούται µε R = 0.92. Αυτό δηλαδή σηµαίνει ότι οι αντίστοιχοι συντελεστές απορρόφησης 
για τα δύο υλικά θα είναι 0.5724 και 0.08. 
Όπως µπορούµε να παρατηρήσουµε στον πηγαίο κώδικα MATLAB που χρησιµοποιήθηκε, και ο 
οποίος καταστρώθηκε στα πλαίσια µιας ενδελεχούς µελέτης που κάναµε ήδη στο Κεφάλαιο 5, 
διαπιστώνουµε ότι τόσο ο αριθµός των απορροφούµενων φωτονίων ανά βήµα, όσο και η απορροφούµενη 
ενέργεια, είναι µεταξύ άλλων ανάλογες του συντελεστή απορρόφησης του εκάστοτε υλικού (ο οποίος 
αντιπροσωπεύει τη µεταβλητή asigma στη σχέση “NAP = asigma .* bsigma .* dsigma / EPhoton” που 
εκχωρήθηκε στη MATLAB, µε NAP (Number of Absorbed Photons) να είναι ο αριθµός των 
απορροφηµένων φωτονίων, που δίνει την απορροφούµενη ενέργεια εφόσον πολλαπλασιαστεί µε την 
ενέργεια του φωτονίου. 
Σηµειώνεται ότι η αύξηση της κινητικής ενέργειας των ατόµων του στόχου, λόγω της µειωµένης 
απορροφούµενης ενέργειας από τα φωτόνια (η πλειονότητά τους ανακλώνται στην επιφάνεια του Al), θα 
είναι λιγότερο έντονη στο Al από ό,τι στο Mo, µε αποτέλεσµα να αναµένουµε ότι η φωτοαποδόµηση θα 
λάβει χώρα σε ηπιότερο επίπεδο. Κάτι τέτοιο επιδιώκουµε να επιβεβαιώσουµε ή να διαψεύσουµε, 
προσδιορίζοντας, µέσω µαθηµατικών υπολογισµών, την εξέλιξη του αριθµού φωτοαποδοµούµενων 
σωµατιδίων και της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος, για F = 10 J/cm2 και υλικό Al. 
Κάτι όµως που θα πρέπει να προσεχθεί, σε πολύ µεγάλο βαθµό, είναι το γεγονός ότι οι ενέργειες 
συνοχής του Mo και του Al διαφέρουν σηµαντικά µεταξύ τους. Συγκεκριµένα, τα -6.82eV που 
ευρέθησαν για το Μο διαφέρουν σηµαντικά από την αντίστοιχη τιµή της ενέργειας συνοχής για το Al, η 
οποία, µε βάση τα λεγόµενα στη βιβλιογραφία [180], µπορεί να εκτιµηθεί ίση µε -3.45 eV. Στην ανάλυσή 
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µας, αλλά και την αξιολόγηση των αποτελεσµάτων, θα πρέπει να ληφθεί υπόψη και το γεγονός ότι οι 
θερµοκρασίες τήξης και βρασµού του Al διαφέρουν από αυτές του Mo, όντας αντίστοιχα ίσες µε 933.52 
Κ και 2740.15 Κ. 
 Ο Πίνακας που παρουσιάζει τα αποτελέσµατα που µας ενδιαφέρουν είναι ο 7.9., ενώ τα Σχήµατα 
7.19. και 7.20. έχουν τη δυνατότητα να µας δώσουν µία πληρέστερη εικόνα για τις µεταβολές στα υπόψη 
µεγέθη όσο περνάει ο χρόνος. 
Α/Α Μέτρησης Χρονικό βήµα 
προσοµοίωσης 
Χρόνος 
προσοµοίωσης (ns) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
Θερµοκρασία 
συστήµατος (K) 
0 0 0 0 300 
1 11 0.55 0 953.36 
2 25 1.25 2 1778.45 
3 26 1.3 11 1833.66 
4 27 1.35 27 1886.02 
5 28 1.4 53 1946.4 
6 29 1.45 95 2010.24 
7 30 1.5 150 2069.31 
8 32 1.6 275 2194.25 
9 34 1.7 419 2322.21 
10 36 1.8 575 2433.23 
11 38 1.9 748 2558.77 
12 40 2 906 2705.74 
13 43 2.15 1151 2870.07 
14 46 2.3 1444 3061.43 
15 50 2.5 1814 3417.1 
16 53 2.65 2049 3519.16 
17 56 2.8 2240 3684.96 
18 60 3 2491 3823.06 
19 63 3.15 2645 4068.41 
20 66 3.3 2799 4526.37 
21 70 3.5 2946 4634.97 
22 75 3.75 3078 4531.97 
23 80 4 3174 5720.2 
24 85 4.25 3255 6164.47 
25 90 4.5 3296 4015.47 
26 100 5 3326 3035.52 
27 150 7.5 3339 2245.86 
28 200 10 3339 2604.85 
Πίνακας 7.9. Παράθεση βασικών χαρακτηριστικών / αποτελεσµάτων για επιλεγµένες χρονικές στιγµές 
προσοµοίωσης, αναφορικά µε τον αριθµό των ατόµων που αποδοµούνται (σε σχέση µε την αρχή της 
προσοµοίωσης) αλλά και τη µέση θερµοκρασία που επιτυγχάνεται στο σύστηµα. Το υλικό που 
χρησιµοποιήθηκε στην προσοµοίωση είναι το Al, ενώ τα αποτελέσµατα έχουν εξαχθεί για ροή ακτινοβολίας 
Laser F = 10 J/cm2. Με γαλάζια σκίαση έχει σηµανθεί η πρώτη γραµµή αποτελεσµάτων που αντιστοιχεί σε 
θερµοκρασία υψηλότερη του σηµείου τήξης του Al, ενώ µε πορτοκαλί η αντίστοιχη γραµµή που 
χαρακτηρίζεται από θερµοκρασία υψηλότερη από το σηµείο βρασµού του υλικού. 
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Σχήµα 7.19. Σχηµατική παράσταση της µεταβολής του αριθµού φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων στο 
χρόνο για την περίπτωση προσοµοίωσης που εξετάζουµε (F = 10 J/cm2, υλικό αλουµίνιο (Al)), 
λαµβάνοντας ταυτόχρονα υπόψη τα δεδοµένα του Πίνακα 7.9. 
 
 
Σχήµα 7.20. Εξέλιξη της µέσης θερµοκρασίας του συστήµατος ατόµων στη µονάδα του χρόνου, για τη ροή 
ακτινοβολίας F = 10 J/cm2 και το υλικό Al που εξετάζουµε επί του παρόντος. Τα αριθµητικά αποτελέσµατα 
λαµβάνονται από τον Πίνακα 7.9. 
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Το παράδοξο που ισχύει στην περίπτωση του Al είναι το γεγονός ότι απαιτείται χρονικό διάστηµα 
µόλις 1.25 ns προκειµένου να αρχίσουν να αποδοµούνται άτοµα από τον κυρίως όγκο του υλικού, ενώ θα 
αναµέναµε το αντίθετο, λόγω της υψηλής ανακλαστικότητας του Al και, κατά συνέπεια, των χαµηλών 
ποσών ενέργειας που απορροφά. Ο παράγοντας που προκαλεί την έναρξη της φωτοαποδόµησης νωρίτερα 
από τη στιγµή που θα περιµέναµε (µε βάση τα όσα µελετήθηκαν για το Mo) είναι η ελαττωµένη ενέργεια 
συνοχής του Al. Με άλλα λόγια, υπάρχει η δυνατότητα αποµάκρυνση ατόµων από τον κρύσταλλο, ακόµα 
και αν η κινητική ενέργεια που έχουν αποκτήσει δεν είναι τόσο πολύ µεγάλη σε σχέση µε αυτή που είναι 
αναγκαίο να αποκτηθεί από το Mo. Ο καθορισµός της ενέργειας συνοχής βοηθά επίσης τον κώδικα να 
καταλάβει ότι, εφόσον έχει ξεπεραστεί σε κάποιον εύλογο βαθµό το σηµείο τήξης του Al, θα αρχίσουν τα 
σωµατίδια να αποµακρύνονται από τον όγκο προσοµοίωσης, όντας πλέον πολύ ισχυρά ώστε να µείνουν 
ενωµένα. 
Κατά τα άλλα, ο τρόπος µε τον οποίο εξελίσσεται ο αριθµός των φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων 
αλλά και η µέση θερµοκρασία του συστήµατος ατόµων δε διαφέρει σηµαντικά από ό,τι σε προηγούµενες 
περιπτώσεις. Πιο συγκεκριµένα, η αύξηση της θερµοκρασίας είναι γραµµική (µε πολύ µικρές εξαιρέσεις) 
σε ένα σηµαντικό τµήµα της προσοµοίωσης (από την έναρξη µέχρι τη χρονική στιγµή 3.5 ns), ενώ στη 
συνέχεια υφίσταται µία δραστική αύξηση και φτάνει στη µέγιστη τιµή της (6164.47) όταν τα 3255 από τα 
3375 άτοµα έχουν αφαιρεθεί. Επίσης, τα όσα γράφτηκαν για τις µεταβολές του ρυθµού φωτοαποδόµησης 
των ατόµων, στις περιπτώσεις ακτινοβόλησης µε Laser ροής ακτινοβολίας 8 και 20 J/cm2, παρατηρούµε 
ότι ισχύουν και εδώ, κάτι που µπορεί εύκολα να επιβεβαιωθεί δίνοντας ιδιαίτερη προσοχή στο Σχήµα 
7.19.. Επίσης, µπορούµε να πούµε ότι ο πολύ χαµηλός αριθµός αφαίρεσης ατόµων, έπειτα από την 
επίτευξη της µέγιστης θερµοκρασίας συστήµατος, συνδέεται άµεσα µε την πολύ γρήγορη πτώση της 
θερµοκρασίας στην τοπικά ελάχιστη τιµή των 2245.86 Κ (για τη χρονική στιγµή 7.5 ns), η οποία βέβαια 
αυξάνεται λίγο καθώς τα εναποµείναντα σωµατίδια του όγκου εξακολουθούν να θερµαίνονται λόγω του 
παλµού Laser, που δεν έχει σταµατήσει να εκπέµπεται. 
 
• Εκτίµηση του βάθους φωτοαποδόµησης λεπτών υµενίων από Mo πάχους 280 nm, µε βάση την 
ήδη διεξαχθείσα υπολογιστική υλοποίηση 
 
Η έννοια του βάθους φωτοαποδόµησης (ablation depth), όπως έχουµε ήδη αναφέρει, αφορά την 
απόσταση κατά τον άξονα των z στην οποία αφαιρείται υλικό λόγω της εφαρµογής της ακτινοβόλησης 
και φωτοαποδόµησης µε παλµούς Laser ενός δοκιµίου-στόχου.  Διάφορες εµπειρικές σχέσεις έχουν 
καταστρωθεί προκειµένου για τον υπολογισµό του βάθους φωτοαποδόµησης. Παρ’όλα αυτά, στην 
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παρούσα µελέτη, γίνεται µία προσπάθεια να διερευνηθεί η ζητούµενη τιµή µε βάση τον αριθµό 
στρώσεων υλικού, κατά τον άξονα των z, που παραµένουν στο υλικό έπειτα από την ολοκλήρωση της 
προσοµοίωσης. 
Αρχικά, στην ανάλυσή µας θα µας βοηθήσει ο ακόλουθος Πίνακας 7.10., στον οποίο εµφανίζεται ο 
αριθµός των ατόµων, στον αρχικώς ορισθέντα όγκο προσοµοίωσης, που τελικώς αφαιρείται ως 
αποτέλεσµα της ακτινοβόλησής του µε ένα nanosecond παλµό Laser διάρκειας 10 ns (FWHM) και 
διαφορετικής ροής ακτινοβολίας (πυκνότητας ενέργειας) κάθε φορά. Συγκεντρώσαµε δηλαδή όλα τα 
αποτελέσµατα που έχουν ληφθεί παραπάνω, κατά τη διάρκεια διεξαγωγής της υπολογιστικής 
διαδικασίας. 
Ροή ακτινοβολίας Laser 
(J/cm2) 
Ολικός αριθµός αποδοµηµένων 
σωµατιδίων (κατά τους 3 άξονες 
x, y, z) 
0.5 54 
0.8 3093 
1 3309 
5 3355 
8 3369 
10 3369 
20 3370 
  10 (υλικό Al) 3339 
 
Πίνακας 7.10. Συγκεντρωτική παράθεση όλων των αριθµητικών τιµών για τον ολικό αριθµό 
αποδοµηµένων σωµατιδίων κατά την προσοµοίωση της ακτινοβόλησης µε Laser, για διαφορετικές τιµές της 
ροής ακτινοβολίας F. Όπου δεν αναγράφεται το υλικό, εννοείται το µολυβδαίνιο (Mo). 
 
Έχουµε τονίσει ότι η απόσταση µεταξύ των ακραίων ατόµων Mo στον αρχικό όγκο προσοµοίωσης, 
κατά τον άξονα των z, ισούται µε 14 2.7252 38.1528⋅ = Å. Αυτή είναι η απόσταση του κέντρου του 1ου 
ατόµου από το αντίστοιχο κέντρο για το 15ο άτοµο κατά σειρά στον άξονα z, µε όλα τα άτοµα να 
βρίσκονται σε ίση απόσταση. Για τον παραπάνω λόγο, η απόσταση που µας ενδιαφέρει είναι αυτή του 
άνω άκρου του πρώτου κατά σειρά ατόµου µε το κάτω άκρο για το τελευταίο. Αυτή θα ισούται µε τη 
διατοµική απόσταση για όλα τα ακραία άτοµα, στην οποία θα προστεθούν δύο ατοµικές ακτίνες (µία 
ατοµική διάµετρος), µε την ατοµική ακτίνα για το Mo να ισούται µε 1.18 Å, όπως έχει ήδη βρεθεί. Άρα, 
η απόσταση του άνω άκρου του πρώτου ατόµου µε το κάτω άκρο του τελευταίου, σύµφωνα µε την 
προηγούµενη θεώρηση, θα ληφθεί ίση µε 38.1528 2.36 40.5128+ =  Å. Αντίστοιχα θα εργαστούµε και 
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για άλλες υποπεριπτώσεις που µπορεί να συναντήσουµε έπειτα από την ολοκλήρωση της προσοµοίωσης. 
Μία εξ αυτών είναι αυτή κατά την οποία υπάρχει κάποια περιοχή που περιλαµβάνει, κατά τον άξονα των 
z, µόνο µία στρώση από άτοµα του υλικού που αλληλεπιδρά µε τη δέσµη. Σε αυτή την περίπτωση, η 
έκταση της περιοχής που δεν έχει αποδοµηθεί θα ισούται µε τη διάµετρο του ατόµου, 2.36 Å. Επίσης, εάν 
αντί για µία στρώση, στην παραπάνω περίπτωση, εµφανίζονται τελικά δύο, τότε η απόσταση µεταξύ του 
άνω άκρου του πρώτου ατόµου και του κάτω άκρου του δεύτερου θα ισούται µε τη διατοµική απόστασή 
τους συν τη διάµετρο του ατόµου: 2.7252 2.36 5.0852+ =  Å. Τελικά, το βάθος φωτοαποδόµησης µπορεί 
να εκτιµηθεί ως η διαφορά της απόστασης των 40.5128 Å για την οποία έχει γίνει λόγος παραπάνω, µε 
την απόσταση µεταξύ των δύο άκρων των οµάδων ατόµων (κατά τον άξονα των Z) που δεν έχουν 
αποµακρυνθεί από τον ακτινοβολούµενο όγκο έπειτα από τη λήξη της προσοµοίωσης. Για την περίπτωση 
του Al, η παραπάνω απόσταση (5.0852 Å για το Mo) θα ισούται µε 2.864 + 1.0126 = 3.8766 Å, ενώ η 
αντίστοιχη απόσταση των 40.5128 Å θα ισούται, για το Al, µε (14 * 2.864) + 1.0126 = 41.1086 Å.  
Από τη στιγµή που το βάθος φωτοαποδόµησης είναι εκφρασµένο σε µονάδες µήκους, µπορούµε εδώ, 
χωρίς βλάβη της γενικότητας, να αναγάγουµε το ευρεθέν µέγεθος (για τον αρχικά ορισµένο κυβικό όγκο 
των 15 x 15 x 15 ατόµων) σε ένα σαφώς µεγαλύτερο σύστηµα ατόµων, τέτοιο ώστε το σχήµα του να 
εξακολουθεί να είναι κυβικό και η ακµή του να ορίζεται στα 280 nm, που είναι το πάχος του λεπτού 
υµενίου από Mo που χρησιµοποιήθηκε κατά τη διάρκεια διεξαγωγής της πειραµατικής διαδικασίας στο 
Εργαστήριο του ΕΙΕ. Η αναγωγή θα γίνει µε γνωστό το βάθος φωτοαποδόµησης στον όγκο 
προσοµοίωσης και την απλή εύρεση, µέσω της µεθόδου των τριών, της χονδρικής τιµής που θα είχε το 
βάθος εάν το πάχος του όγκου ήταν ίσο µε 280 nm. Τα αποτελέσµατά µας θα είναι χρήσιµα και για την 
περίπτωση του Al, παρά το γεγονός ότι χρησιµοποιήσαµε ένα υµένιο πάχους 390 nm στα πειράµατά µας. 
Όµως, υπάρχει η δυνατότητα να αποφανθούµε για το αν η φωτοαποδόµησή µας είναι πλήρης ή µερική, 
απλά εφαρµόζοντας τη µέθοδο των τριών, όπως και προηγουµένως, και αλλάζοντας την τιµή των 390 nm 
σε 380 προκειµένου για την επιθυµητή αναγωγή. 
Ο Πίνακας 7.11. µας βοηθά να κατανοήσουµε καλύτερα τη µεθοδολογία που έχουµε ακολουθήσει, µε 
σκοπό την εύρεση του βάθους φωτοαποδόµησης για κάθε µία από τις τιµές της ροής ακτινοβολίας που 
εξετάστηκαν. Τα βάθη αυτά προέκυψαν από οπτικές παρατηρήσεις πάνω στους όγκους προσοµοίωσης 
που ακτινοβολήθηκαν σε κάθε διακριτή περίπτωση. Παρατηρούµε ότι η τιµή 0.5 J/cm2 βρίσκεται πολύ 
κοντά στο κατώφλι φωτοαποδόµησης που έχουµε βρει, δικαιολογώντας έτσι πλήρως το γεγονός ότι 
έχουν απορροφηθεί πολύ λίγα άτοµα µετά το πέρας των 10 ns (διάρκεια παλµού στην ανάλυσή µας). 
Πάντως, καθώς αυξάνεται η ροή σε µεγαλύτερες τιµές, παρατηρείται µία πάρα πολύ γρήγορη και έντονη 
αύξηση στον αριθµό των σωµατιδίων που αποµακρύνονται από το υλικό, άρα και στο βάθος 
φωτοαποδόµησης, το οποίο αντιστοιχεί σε πρακτικά ολόκληρο τον όγκο προσοµοίωσης ήδη από τα 5 
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J/cm2. Το γεγονός ότι επιτυγχάνεται ίδιο βάθος φωτοαποδόµησης και για µεγαλύτερες ροές ακτινοβολίας, 
καταδεικνύει ότι η διεργασία γίνεται λιγότερο αποδοτική όταν αυξήσουµε τη ροή, µε επακόλουθο να 
διαπιστώσουµε ότι δεν είναι απαραίτητη η εφαρµογή πολύ έντονης ακτινοβολίας ανά µονάδα επιφάνειας 
προκειµένου να επιτύχουµε τους επιθυµητούς σκοπούς µας. 
 
Ροή ακτινοβολίας 
Laser (J/cm2) 
Ολικός αριθµός 
αποδοµηµένων 
σωµατιδίων 
(κατά x,y,z) 
Αριθµός 
ελάχιστων 
παρατηρούµενων 
στρώσεων κατά z, 
στη λήξη της 
προσοµοίωσης 
Εκτιµώµενη 
(ελάχιστη) 
παρατηρήσιµη 
απόσταση κατά z στη 
λήξη της 
προσοµοίωσης (nm) 
Εκτιµώµενο βάθος 
φωτοαποδόµησης (nm) 
(για υµένιο µε t = 280 nm) 
0.5 54 13 35.0624 37.66987224 
0.8 3093 3 7.8104 226.0192334 
1 3309 2 5.0852 244.8541695 
5 3355 1 2.36 263.6891057 
8 3369 0 0 280 
10 3369 0 0 280 
20 3370 0 0 280 
     
10 (υλικό Al) 3339 2 3.8766 353.22244 (από 390) 
 
Πίνακας 7.11. Εκτίµηση του βάθους φωτοαποδόµησης για διαφορετικές τιµές της ροής ακτινοβολίας 
που εξετάστηκαν στην προσοµοίωση, έχοντας ακολουθήσει αναγωγή των τιµών σε πάχος υµενίου 280 nm 
(ίδιο µε αυτό του Mo που χρησιµοποιήθηκε στην πειραµατική διαδικασία). Για το Al το βάθος 
φωτοαποδόµησης εκτιµήθηκε συγκριτικά µε τα 390 nm που αντικατοπτρίζουν το πάχος του υµενίου. 
 
• Εκτίµηση της θεωρητικής απόδοσης φωτοαποδόµησης για την υπό µελέτη κατεργασία 
 
Το µέγεθος της απόδοσης φωτοαποδόµησης έχει παρουσιαστεί και αναλυθεί συνοπτικά στο 
προηγούµενο Κεφάλαιο 6, και µπορεί να οριστεί είτε ως ο όγκος της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας 
προς την ενέργεια της ακτινοβολίας Laser, είτε ως το πάχος της φωτοαποδοµηµένης επιφάνειας προς τη 
ροή ακτινοβολίας Laser (ενέργεια ανά µονάδα επιφάνειας). Για την εύρεση της απόδοσης 
φωτοαποδόµησης θα χρησιµοποιηθεί η δεύτερη σχέση, επειδή επί του παρόντος κρίνεται πιο εύχρηστη. Ο 
υπολογισµός του µεγέθους έγινε σε µm3/mJ, έτσι ώστε η µονάδα µέτρησης να συµφωνεί πλήρως µε αυτή 
που χρησιµοποιήθηκε κατά τη διεξαγωγή των πειραµάτων στο Εργαστήριο. Για το λόγο αυτό, 
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εφαρµόστηκαν στα µεγέθη F και t, τα οποία αντιπροσωπεύουν αντίστοιχα τη ροή ακτινοβολίας Laser και 
το πάχος του υµενίου, οι ακόλουθες µετατροπές µεγεθών: 
[ ] [ ]
2
5 5
2 2 2 2
11000 10 10 10 mJ mJ mJ mJF mJFcm cm mm m
− µ= = = = ⇒ =µ
 
[ ] 310t nm m−= = µ  
Με βάση τα παραπάνω, παραθέτουµε τόσο τον Πίνακα 7.12., στον οποίο συγκεντρώνονται όλα τα 
αποτελέσµατα που αφορούν την απόδοση της φωτοαποδόµησης για ένα µεγάλο εύρος ροών 
ακτινοβολίας Laser, καθώς επίσης και το Σχήµα 7.21., το οποίο δείχνει τη µεταβολή του βαθµού 
φωτοαποδόµησης συναρτήσει της ροής ακτινοβολίας, δίνοντάς µας τη δυνατότητα να διαπιστώσουµε 
ποια είναι εκείνη η περιοχή τιµών που µπορεί να µας εξασφαλίσει βέλτιστο αποτέλεσµα στην 
κατεργασία. Οι ευρεθείσες τιµές για την απόδοση φωτοαποδόµησης θα µπορούσαν, τουλάχιστον για το 
υλικό Mo, να συγκριθούν µε τα αποτελέσµατα του Πίνακα 6.4. (στο προηγούµενο Κεφάλαιο 6), τα οποία 
περιορίζονται στην περιοχή ροών ακτινοβολίας 5-14 J, ώστε να διαπιστώσουµε εάν, και σε ποιο βαθµό, 
υπάρχει συµφωνία των θεωρητικών αποτελεσµάτων µε τα πειραµατικά. 
 
Ροή ακτινοβολίας Laser (J/cm2) Εκτιµώµενο βάθος 
φωτοαποδόµησης (nm) (για υµένιο 
µε t = 280 nm) 
Απόδοση 
φωτοαποδόµησης 
(µm3/mJ) 
0.5 37.66987224 7533.974448 
0.8 226.0192334 28252.40418 
1 244.8541695 24485.41695 
5 263.6891057 5273.782113 
8 280 3500 
10 280 2800 
20 280 1400 
   
10 (υλικό Al) 353.22244 (πάχος υµενίου 390nm) 3532.2244 
 
Πίνακας 7.11. Μεταβολή της απόδοσης φωτοαποδόµησης συναρτήσει της ροής ακτινοβολίας Laser, για 
διάφορες εξεταζόµενες περιπτώσεις (πινακοποιηµένη µορφή). 
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Σχήµα 7.21. Μεταβολή της απόδοσης φωτοαποδόµησης στο Mo, συναρτήσει της ακτινοβολίας Laser, 
για διάφορες εξεταζόµενες περιπτώσεις (διαγραµµατική µορφή). 
 
Το κοινό στοιχείο που συνδέει τα πειραµατικά αποτελέσµατα µε τα υπολογιστικά είναι το γεγονός ότι 
η απόδοση της διεργασίας πέφτει καθώς αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας, ήδη ξεκινώντας από την τιµή της 
πυκνότητας ενέργειας 0.8 J/cm2. Πριν από αυτή την τιµή, η αύξηση είναι πάρα πολύ έντονη, κάτι που 
δικαιολογείται από το γεγονός ότι, στην περιοχή µεταξύ 0.5 και 0.8 J/cm2, η µικρή µεταβολή της ροής 
προς τα πάνω συνοδεύεται και από πολύ έντονη αύξηση στον αριθµό των σωµατιδίων που τελικώς 
αποµακρύνονται από τον όγκο προσοµοίωσης (έχοντας καταφέρει να υπερνικήσουν την ενέργεια 
συνοχής). Όµως, καθώς η πυκνότητα ενέργειας αυξάνεται περαιτέρω, ο αριθµός των ατόµων που τελικώς 
αποδοµούνται µετά το πέρας των 10 ns δεν αλλάζει σηµαντικά, κάτι που οδηγεί σε ισχνή έως µηδενική 
µεταβολή του βάθους φωτοαποδόµησης. Εξαιτίας αυτού, η απόδοση φτάνει σε µία κατάσταση στην 
οποία το συγκεκριµένο µέγεθος είναι αντιστρόφως ανάλογο της ροής ακτινοβολίας Laser, µε αποτέλεσµα 
η καµπύλη µεταβολής να προσοµοιάζει ουσιαστικά σε µία υπερβολή, της µορφής CAE
F
= , όπου AE 
(ablation efficiency) η απόδοση φωτοαποδόµησης, F (fluence) η ροή ακτινοβολίας και C (constant) 
πραγµατική σταθερά. Βέβαια, η πτώση της απόδοσης µεταξύ του 1 και των 5 J/cm2 εµφανίζεται 
γραµµική, λόγω του τρόπου που επεξεργάζεται το Microsoft Excel τα δεδοµένα, αλλά η µεταβολή σε 
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αυτό το τµήµα ακολουθεί σίγουρα µία υπερβολή, λόγω της ανεπαίσθητης µεταβολής στον αριθµό 
φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων µετά τη λήξη του παλµού. 
Το γεγονός ότι η καµπύλη αναπαράστασης των αποτελεσµάτων έχει µορφή υπερβολής έρχεται σε 
πλήρη συµφωνία µε τα πειραµατικά αποτελέσµατα του Κεφαλαίου 6 που αφορούν κυρίως το 
ακτινοβοληθέν λεπτό υµένιο από Mo (βλ. Πίνακα 6.4.) αλλά και αυτό που έχει ως υλικό το Al (Πίνακα 
6.7.). Συγκρίνοντας τους Πίνακες 7.12. και 6.4. µεταξύ τους, παρατηρούµε επίσης ότι η πειραµατική 
διερεύνηση της απόδοσης φωτοαποδόµησης δίνει παραπλήσια αριθµητικά αποτελέσµατα σε σχέση µε 
την αντίστοιχη θεωρητική. Για παράδειγµα, η απόδοση για ροή ακτινοβολίας 10 J/cm2 (περίπου) ισούται 
µε 2782.58 µm3/mJ για το πείραµα και µε 2800 µm3/mJ για την προσοµοίωση, µια διαφορά της τάξης του 
2800 − 2782.58
2782.58 ⋅100% = 0.626%  παραπάνω για tην προσοµοίωση. Αντίστοιχα, η προσοµοίωση δίνει µία 
τιµή απόδοσης γύρω στα 5300 µm3/mJ όταν η ροή ακτινοβολίας είναι περίπου ίση µε 5.2 J/cm2, µε την 
αντίστοιχη τιµή για το πείραµα να ορίζεται στα 5311.74 µm3/mJ, διαφέροντας µόνο κατά 
5311.74 − 5273.78
5273.78 ⋅100% = 0.72% .  
Πάντως, ακόµα και το γεγονός ότι κάθε ένα από τα λεπτά υµένια που ακτινοβολήθηκαν προέκυψαν 
από εναπόθεσή τους µέσω PLD πάνω σε γυάλινα υποστρώµατα, οδηγώντας µε αυτό τον τρόπο σε 
ανοµοιόµορφο πάχους υµενίου (βλ. Κεφάλαιο 2), ενδέχεται να έπαιξε το ρόλο του και αυτό στις 
διαφοροποιήσεις των αριθµητικών τιµών που παρουσιάζονται σε πείραµα και προσοµοίωση, σχετικά µε 
την απόδοση της φωτοαποδόµησης. Τέλος, ενδέχεται στις διαφοροποιήσεις να παίζει ρόλο και το γεγονός 
ότι ο κώδικας που αναπτύχθηκε στη MATLAB σχετικά µε τη φωτοαποδόµηση να µη λαµβάνει υπόψη το 
µέγεθος (τη διάµετρο) του διαφράγµατος, το οποίο, όπως είδαµε και στο Κεφάλαιο 6, επηρέασε τα 
αποτελέσµατα των υπολογισµών µας, όταν για το Mo ελαττώθηκε από τα 3 µm στο 1.5, οδηγώντας µε 
αυτό τον τρόπο σε χαµηλότερες τιµές της ροής ακτινοβολίας Laser άρα και αποδοτικότερη κατεργασία. 
 
Κλείνοντας µε την ανάλυση του τρέχοντος Κεφαλαίου, και έχοντας παρουσιάσει τα χαρακτηριστικά 
της φωτοαποδόµησης για ένα µεγάλο εύρος πυκνοτήτων ενέργειας (ροών ακτινοβολίας), θα µπορούσαµε 
να θεωρήσουµε ότι διακρίνονται τρεις διαφορετικές περιοχές φωτοαποδόµησης στην παρούσα θεωρητική 
µελέτη µας, µε κάθε µία από αυτές τις περιοχές να έχει διαφορετικά χαρακτηριστικά όσον αφορά την 
εξέλιξη του φαινοµένου. Παρακάτω παρουσιάζονται συνοπτικά αυτές οι τρεις περιοχές φωτοαποδόµησης 
στις οποίες έχει λάβει χώρα η κατηγοριοποίηση, ενώ γίνεται και µία προσπάθεια προσδιορισµού των 
µηχανισµών που λαµβάνουν χώρα κατά την εξέλιξη του φαινοµένου, µε βάση και την αντίστοιχη θεωρία 
που έχει γραφτεί στα πλαίσια του Κεφαλαίου 2: 
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• Περιοχή 1η (Ροή Ακτινοβολίας Laser 0.5 – 0.8 J/cm2). Η ελάχιστη τιµή της ροής ακτινοβολίας στην υπόψη 
περιοχή βρίσκεται λίγο πάνω από το κατώφλι φωτοαποδόµησης (threshold fluence), το οποίο έχει 
προσδιοριστεί ίσο µε 20.4638 J cm
.	  Για τις πυκνότητες ενέργειας που βρίσκονται κάτω από το κατώφλι, η 
θερµική επίδραση είναι ελάχιστη, µε αποτέλεσµα να µην παρατηρείται φωτοαποδόµηση. Από τα 0.5 J/cm2 και 
πάνω, αρχίζουν σταδιακά τόσο ο αριθµός φωτοαποδοµούµενων σωµατιδίων, όσο και το προκύπτον βάθος 
φωτοαποδόµησης, να αυξάνονται, µε την αύξηση αυτή να είναι πολύ ταχεία µέχρι και το άνω άκρο της υπό 
µελέτη περιοχής (για F = 0.8 J/cm2). Η φωτοαποδόµηση είναι αρχικά ήπια, ενώ για τιµές πολύ κοντά στο άνω 
όριο της περιοχής αρχίζει και γίνεται ολοένα και πιο ισχυρή, µέχρι το σηµείο κατά το οποίο έχει 
φωτοαποδοµηθεί ένα ποσοστό µεγαλύτερο του 90% από όλα τα σωµατίδια του ακτινοβολούµενου όγκου. Στις 
χαµηλότερες πυκνότητες ενέργειας της περιοχής, ο κύριος µηχανισµός αφαίρεσης υλικού είναι ο φωτοθερµικός, 
από τη στιγµή που η κινητική ενέργεια των φωτονίων µετατρέπεται σε θερµική, προσβάλλοντας τα άτοµα του 
στόχου και οδηγώντας, κατά συνέπεια, σε τήξη και εξάτµισή τους.  Όταν όµως η ροή ακτινοβολίας αυξηθεί 
σηµαντικά, τότε αρχίζει να εµφανίζεται και ο µηχανισµός του εκρηκτικού βρασµού κατά τόπους (βλ. Κεφάλαιο 
2), χαρακτηριστικό του οποίου εντός του υλικού είναι η εµφάνιση υπέρθερµου υγρού το οποίο χαρακτηρίζεται 
από έλλειψη ευστάθειας, οδηγώντας το σύστηµα των ατόµων που χαρακτηρίζονται από αυτή τη φάση σε 
αυθόρµητη διάσπασή του σε αέρια και (σταθερή) υγρή φάση. Ο εκρηκτικός βρασµός είναι ένα φαινόµενο το 
οποίο µπορεί να παρατηρηθεί κυρίως στο άνω όριο της υπόψη περιοχής. Για όλους τους παραπάνω λόγους, 
µπορούµε να θεωρήσουµε ότι στο πρώτο µισό της περιοχής λαµβάνει χώρα ήπια φωτοαποδόµηση, ενώ έπειτα 
λαµβάνει χώρα µεταπήδηση σε µία µεταβατική κατάσταση. Πάντως, κύριο χαρακτηριστικό της περιοχής αυτής 
είναι η ολοένα και αυξανόµενη απόδοση µέχρι να φτάσει τη µέγιστη τιµή της, για F = 0.8 J/cm2. Αυτή η 
µέγιστη τιµή της απόδοσης είναι ίση µε 20428.75 µm3 / mJ. 
• Περιοχή 2η (Ροή Ακτινοβολίας Laser 0.8 – 5 J/cm2). Αυτή η περιοχή ροών ακτινοβολίας εξασφαλίζει την 
πραγµατοποίηση ισχυρής φωτοαποδόµησης, στα πλαίσια της οποίας αποµακρύνονται σχεδόν όλα τα άτοµα του 
όγκου προσοµοίωσης. Όµως, από τη στιγµή που δεν εµφανίζεται αξιόλογη αύξηση του αριθµού αυτού καθώς 
αυξάνεται η ροή, τότε η σχέση υπολογισµού της απόδοσης φωτοαποδόµησης (βάθος φωτοαποδόµησης / ροή 
ακτινοβολίας) µας δίνει ότι η µεταβολή της απόδοσης και της ροής ακτινοβολίας θα είναι αντιστρόφως ανάλογη 
στην υπόψη περιοχή. Τουτέστιν, η απόδοση φωτοαποδόµησης θα αρχίσει να πέφτει. Πάντως, τουλάχιστον κατά 
τα πρώτα στάδια αύξησης της ροής ακτινοβολίας στην υπό µελέτη περιοχή, η απόδοση της κατεργασίας θα 
εξακολουθεί να είναι υψηλή, φτάνοντας µέχρι και την τιµή 3862.8 µm3 / mJ για πυκνότητα ενέργειας 5 J/cm2. 
Σε αυτή την περιοχή, τόσο ο φωτοθερµικός µηχανισµός όσο και ο εκρηκτικός βρασµός απαντώνται, µε το 
δεύτερο να εµφανίζεται σε όλο και µεγαλύτερη έκταση καθώς η ροή αυξάνει. Ορισµένα άτοµα ενδέχεται, 
κυρίως για ροές ακτινοβολίας κοντά στο άνω όριο της περιοχής, να περιέρχονται σταδιακά σε κατάσταση 
ιονισµού, δηµιουργώντας µε αυτό τον τρόπο µία εκτεταµένη στήλη πλάσµατος (plasma plume) πάνω από το 
στόχο, η οποία συµβάλλει στην εξασθένηση της έντασης της προσπίπτουσας δέσµης Laser όταν έρθει σε επαφή 
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µε το πλάσµα (plasma shielding). Από τα παραπάνω µπορούµε να διαπιστώσουµε ότι και η εµφάνιση του 
πλάσµατος παίζει σηµαντικό ρόλο στην ελάττωση της απόδοσης καθώς η ροή αυξάνεται. 
• Περιοχή 3η (Ροή Ακτινοβολίας Laser 5 – 20 J/cm2). Και σε αυτή την περιοχή αποβάλλονται σχεδόν όλα τα 
άτοµα του όγκου προσοµοίωσης, µε αποτέλεσµα η φωτοαποδόµηση να κρίνεται και εδώ ισχυρή. Όµως, το 
γεγονός ότι έχουµε αυξήσει τη ροή σε πάρα πολύ σηµαντικό βαθµό οδηγεί σε πολύ χαµηλές και διαρκώς 
µειούµενες τιµές για την απόδοση φωτοαποδόµησης, κάτι που εντέλει καθιστά τη διεργασία µη αποδοτική, µε 
αποτέλεσµα να µη συνιστώνται τόσο υψηλές τιµές πυκνότητας ενέργειας για την πραγµατοποίησή της. Τα όσα 
ισχύουν για τον εκρηκτικό βρασµό και το σχηµατισµό στήλης πλάσµατος θα µπορούσαν να παρατηρηθούν και 
σε αυτή την περιοχή, σε µεγαλύτερη έκταση από ό,τι στην προηγούµενη. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
ΚΕΦΑΛΑΙΟ  8 
 
8. ΣΥΜΠΕΡΑΣΜΑΤΑ ΚΑΙ ΠΡΟΤΑΣΕΙΣ ΓΙΑ ΠΕΡΑΙΤΕΡΩ ΜΕΛΕΤΗ 
 
8.1. Παράθεση εξαχθέντων συµπερασµάτων 
 
Σκοπός του παρόντος Κεφαλαίου είναι η παρουσίαση των σηµαντικότερων συµπερασµάτων που 
µπορούν να εξαχθούν από την πειραµατική και υπολογιστική υλοποίηση του φαινοµένου της 
φωτοαποδόµησης, καθώς επίσης και η παράθεση ορισµένων προτάσεων για την περαιτέρω διερεύνησή 
του, τόσο µέσω διεξαγωγής πρόσθετων πειραµάτων όσο και µέσω βελτιστοποίησης των 
χαρακτηριστικών της θεωρητικής µελέτης και του υπολογιστικού προγραµµατισµού. 
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Στα πλαίσια της Εργασίας επιδιώξαµε να αναπτύξουµε µία εµπεριστατωµένη και αξιόπιστη 
µεθοδολογία προσδιορισµού της εξέλιξης της φωτοαποδόµησης, του αριθµού των αποµακρυνόµενων 
σωµατιδίων και της θερµοκρασίας του συστήµατος που περιλαµβάνει τα άτοµα της υπό ακτινοβόλησης 
περιοχής του υλικού. Στη συνέχεια, η µεθοδολογία αυτή προσαρµόζεται στο υπολογιστικό περιβάλλον 
προγραµµατισµού MATLAB, κατά τέτοιον τρόπο ώστε να µπορεί να διεξαγάγει τις επιθυµητές Μοριακές 
Δυναµικές προσοµοιώσεις για βραχείς παλµούς τάξης µερικών nanoseconds. Τέλος, τα αποτελέσµατα 
που ελήφθησαν τόσο από τον κώδικα όσο και από την πειραµατική διαδικασία, χρησιµοποιήθηκαν 
προκειµένου να γίνει προσδιορισµός και κατηγοριοποίηση των µηχανισµών φωτοαποδόµησης, για τις 
διαφορετικές τιµές της ροής ακτινοβολίας Laser που έχουν εξεταστεί. Κάθε µία από τις διαφορετικές 
περιπτώσεις φωτοαποδόµησης εξετάσθηκαν ξεχωριστά η µία από την άλλη, λαµβάνοντας υπόψη τον 
υψηλό βαθµό πολυπλοκότητας που χαρακτηρίζει τα αναπτυχθέντα σε MATLAB υπολογιστικά µοντέλα.  
Είναι πάντως σηµαντικό να αναφερθεί ότι η παράθεση αποτελεσµάτων σχετικά τόσο µε το βάθος 
φωτοαποδόµησης όσο και µε την κατανοµή της θερµοκρασίας των ατόµων στο υλικό (κυρίως κατά το 
βάθος τους / τη διάσταση Ζ), µπορεί να βοηθήσει στην καλύτερη ερµηνεία των µηχανισµών της 
φωτοαποδόµησης. 
Έχοντας δώσει πολύ σηµαντικό βάρος τόσο στην πειραµατική όσο και στην υπολογιστική µελέτη µας, 
µε τη µέγιστη δυνατή λεπτοµέρεια που έχει καταστεί εφικτό να διεξαχθεί κατά την εκπόνηση της 
Εργασίας, µπορούµε να καταλήξουµε σε µία σειρά από ιδιαίτερα σηµαντικά αποτελέσµατα και 
συµπεράσµατα. Τα κυριότερα εξ αυτών είναι τα εξής: 
• Ο µηχανισµός φωτοαποδόµησης, το βάθος αυτής µέσα σε ένα υλικό και η εξέλιξη της θερµοκρασίας 
τόσο στο σύστηµα των ατόµων όσο και από θέση σε θέση µέσα στο ίδιο το σύστηµα, είναι στοιχεία 
που παρουσιάζουν εξάρτηση κατά κύριο λόγο από την πυκνότητα ενέργειας (ροή ακτινοβολίας, σε 
J/cm2) του nanosecond παλµού Laser που επιδρά πάνω στο υλικό. Η εξαγωγή αυτού του 
συµπεράσµατος έγινε εξετάζοντας τη διαδικασία φωτοαποδόµησης κυρίως του µολυβδαινίου (Mo), 
ενώ ορισµένα σχετικά αποτελέσµατα παρατέθηκαν και για το αλουµίνιο (Al), του οποίου ο µεταλλικός 
χαρακτήρας δεν είναι τόσο ισχυρός όσο αυτός του Μο (το Al έχει ιδιότητες που το τοποθετούν µεταξύ 
ενός µετάλλου και ενός ηµιαγωγού). Συγκρίνοντας τα αποτελέσµατα που ελήφθησαν από την 
ακτινοβόληση Mo και Al, διαπιστώσαµε ότι και η µεγάλη διαφορά στην ανακλαστικότητα των δύο 
υλικών µπορεί να οδηγήσει σε ιδιαίτερα σηµαντικές διαφοροποιήσεις τόσο στην εξέλιξη της 
φωτοαποδόµησης όσο και στο βάθος στο οποίο µπορεί αυτή να φτάσει. 
• Εξετάσαµε, στα πλαίσια της τρέχουσας ανάλυσής µας, ένα ιδιαίτερα µεγάλο εύρος ροών ακτινοβολίας 
Laser, µε χαµηλότερη τα 0.5 J/cm2 και υψηλότερη τα 20 J/cm2. Εντοπίσαµε τρεις διακριτές περιοχές 
φωτοαποδόµησης. Η τιµή της φωτοαποδόµησης που σηµατοδοτεί την είσοδο στη δεύτερη περιοχή 
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είναι το 0.8 J/cm2, ενώ η τελευταία από τις τρεις περιοχές για τις οποίες γίνεται λόγος παρατηρείται 
όταν η ροή της ακτινοβολίας ξεπεράσει τα 5 J/cm2.  
• Κάτω από την τιµή 0.5 J/cm2, η φωτοαποδόµηση που παρατηρείται είναι από ελάχιστη ως µηδενική, 
λόγω πολύ χαµηλής θερµικής επίδρασης. Αυτό σηµαίνει ότι το κατώφλι της φωτοαποδόµησης έχει µία 
τιµή λίγο χαµηλότερη από αυτή που έχει αναφερθεί. Ο προσδιορισµός του κατωφλίου σχετίζεται σε 
κάποιο βαθµό µε το ρυθµό θέρµανσης του υλικού από την ακτινοβολία Laser, ο οποίος έχει 
προσδιοριστεί ότι είναι γραµµικός πριν αρχίσουν να αφαιρούνται σωµατίδια από το υλικό, και 
ανάλογος της ροής ακτινοβολίας για την ίδια χρονική περιοχή. Το κατώφλι φωτοαποδόµησης, για το 
οποίο µόλις που αρχίζουν να αφαιρούνται άτοµα υλικού-στόχου, έχει υπολογιστεί ίσο µε 
20.4638 J cm
, για το µολυβδαίνιο (Mo) που είναι το υλικό που χρησιµοποιήθηκε κατά κύριο λόγο 
στην πειραµατική διαδικασία και τις προσοµοιώσεις (αν και λίγες από τις αναλύσεις µας ασχολήθηκαν 
και µε το αλουµίνιο, Al).  
• Αναφέρουµε χαρακτηριστικά ότι, όσο ο όγκος του στόχου ακτινοβολείται από την προσπίπτουσα 
παλµική δέσµη Laser, η κινητική ενέργεια που έχουν τα άτοµα λόγω των αρχικών ταχυτήτων τους 
αυξάνεται λόγω της αλληλεπίδρασής τους µε τα φωτόνια (των οποίων η κινητική ενέργεια 
µετατρέπεται σε θερµική), οδηγώντας στην τήξη και τη συνακόλουθη εξάτµιση τµηµάτων της 
ακτινοβολούµενης επιφάνειας. Τα παραπάνω συνδέονται µε αποµάκρυνση ατόµων από την επιφάνεια 
του στόχου για τιµές που υπερβαίνουν το κατώφλι.   
• Η αύξηση της ροής ακτινοβολίας από τα 0.5 στα 0.8 J/cm2 ωθεί την ποσότητα της απόδοσης 
φωτοαποδόµησης προς τα πάνω, µε πολύ έντονο ρυθµό, µε δεδοµένο το γεγονός ότι ο αριθµός των 
φωτοαποδοµηθέντων σωµατιδίων µετά το πέρας της ακτινοβόλησης αυξάνει µε εντονότερο ρυθµό από 
ό,τι η ροή ακτινοβολίας αυτή καθαυτή. Γι’αυτό το λόγο και η περιοχή αυτή σχετίζεται µε τη µετάβαση 
από την ήπια στην ισχυρή φωτοαποδόµηση, µε ολοένα και αυξανόµενη απόδοση κατεργασίας. Σε 
αυτή την περιοχή, η αύξηση του αριθµού των φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων, αλλά και του βάθους 
φωτοαποδόµησης, είναι γραµµική. Όσον αφορά τη µεταβολή της µέγιστης παρατηρούµενης 
θερµοκρασίας στο σύστηµα, αυξάνεται και αυτή µε τη ροή. Λαµβάνει µία τιµή λίγο πάνω από τους 
5600 Κ για το άνω άκρο της περιοχής (F = 0.8 cm2). 
• Η µέγιστη απόδοση φωτοαποδόµησης ισούται, για ροή ακτινοβολίας 0.8 J/cm2, µε λίγο παραπάνω από 
20000 µm3 / mJ. Έκτοτε, αρχίζει και µειώνεται µε τρόπο σχεδόν αντιστρόφως ανάλογο της ροής 
ακτινοβολίας, µέχρι να φτάσει την τιµή 3862.8 µm3 / mJ για ροή ακτινοβολίας 0.5 J/cm2, ένα 
αποτέλεσµα που είναι αρκετά µικρότερο από το αντίστοιχο πειραµατικό για παραπλήσια ροή (διαφορά 
περίπου 1500 µm3 / mJ), λόγω µιας σειράς από παραγόντων όπως διαφορές στην οµογένεια και 
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ισοτροπία των υλικών που εξετάστηκαν στο πείραµα και στην προσοµοίωση, ή ακόµα και διαφόρων 
απλοποιήσεων στον κώδικα MATLAB, µε κυριότερες αυτές που αφορούν την επέκταση των 
συνοριακών συνθηκών στις τρεις διαστάσεις του χώρου. Η περιοχή ροών ακτινοβολίας µεταξύ 0.8 και 
5 J/cm2 χαρακτηρίζεται από µία ιδιαίτερα υψηλή ποιότητα και αποτελεσµατικότητα της κατεργασίας, 
ενώ κατά τη διάρκειά της πρακτικά όλος ο όγκος προσοµοίωσης (άρα και το βάθος του, το οποίο µας 
ενδιαφέρει), αποδοµείται πλήρως. Για τους παραπάνω δύο λόγους, η περιοχή αυτή χαρακτηρίζεται ως 
ισχυρής φωτοαποδόµησης και υψηλής απόδοσης. Βέβαια, το γεγονός ότι δεν αυξάνεται ιδιαίτερα ο 
αριθµός των φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων, καθώς η ροή αρχίζει και γίνεται ολοένα και 
µεγαλύτερη από τα 0.8 cm2, οδηγεί στη διαπίστωση ότι µία ροή κοντά σε αυτή την τιµή µπορεί να 
βελτιστοποιήσει τη φωτοαποδόµηση. Παρατηρούµε, τέλος, ότι η αντιστρόφως ανάλογη µεταβολή 
απόδοσης φωτοαποδόµησης και ροής ακτινοβολίας οφείλεται και αυτή στο γεγονός ότι ο αριθµός των 
φωτοαποδοµηµένων σωµατιδίων διατηρείται πρακτικά σταθερός. Η µέγιστη παρατηρούµενη 
θερµοκρασία στο σύστηµα των ατόµων του όγκου προσοµοίωσης εξακολουθεί να αυξάνεται µε 
γρήγορους ρυθµούς, όχι όµως ανάλογα µε τη ροή ακτινοβολίας (κάτι που ισχύει για όλο το φάσµα των 
εξεταζόµενων τιµών του F). Για F = 5 J/cm2 η υπόψη θερµοκρασία φτάνει στην ιδιαίτερα υψηλή τιµή 
των 12300 Κ περίπου. 
• Από τα 5 έως και τα 20 J/cm2, αναφορικά µε την τιµή της ροής ακτινοβολίας, η απόδοση συνεχίζει να 
πέφτει αλλά έχει γίνει πλέον πολύ µικρή ώστε η αποδόµηση του υλικού να κριθεί αποδοτική. Αυτό 
ισχύει για το µολυβδαίνιο (Mo) αλλά ακόµα περισσότερο για το αλουµίνιο (Al), το οποίο, όταν 
ακτινοβοληθεί µε παλµούς Laser τόσο υψηλής ενέργειας ανά µονάδα επιφάνειας, οδηγεί σε µερική 
ακτινοβόληση και ελλιπή φωτοαποδόµηση, µε δεδοµένη και την υψηλή ανακλαστικότητα του 
συγκεκριµένου υλικού (συντελεστής ανάκλασης 42.86% για το Mo και 92% για το Al, ή συντελεστής 
απορρόφησης 57.14% για το Mo και 8% για το Al). Η αύξηση της ροής ακτινοβολίας σε τόσο υψηλό 
επίπεδο προκαλεί έντονο ιονισµό των ατόµων, τα οποία έχουν προηγουµένως εκτιναχθεί από το υλικό-
στόχο λόγω του µηχανισµού του εκρηκτικού βρασµού (explosive boiling) που λαµβάνει χώρα κατά 
κόρον. Όσο εντονότερος είναι ο ιονισµός των ατόµων, τόσο πιο εκτεταµένη είναι η στήλη πλάσµατος 
(plasma plume) που σχηµατίζεται. Οι κυρίαρχοι µηχανισµοί φωτοαποδόµησης στο συγκεκριµένο 
χωρίο είναι ο φωτοµηχανικός µηχανισµός και ο εκρηκτικός βρασµός, µε το δεύτερο να αρχίζει 
σταδιακά να υπερισχύει ολοένα και περισσότερο καθώς αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας. Η µέγιστη 
παρατηρούµενη θερµοκρασία αυξάνεται ολοένα και περισσότερο και εδώ, φτάνοντας µέχρι τους 
22850 Κ περίπου, για F = 20 J/cm2. 
• Οι ροές ακτινοβολίας που εξετάστηκαν στην πειραµατική διαδικασία είναι ιδιαίτερα υψηλές, και 
κυµαίνονται στην περιοχή 9-14 J/cm2 για το Mo και 12-20 J/cm2 για το Al. Λαµβάνοντας υπόψη τους 
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διαφορετικούς συντελεστές απορρόφησης των δύο υλικών (57.14% για το Mo και 8% για το Al), 
διαπιστώνουµε ότι το λεπτό υµένιο από Mo πάχους 280 nm που χρησιµοποιήθηκε στα πειράµατα 
φωτοαποδοµείται πλήρως και σε µεγάλη έκταση κατά το βάθος, ενώ µε το Al κάτι τέτοιο ισχύει µόνο 
για χαµηλότερες τιµές της ροής ακτινοβολίας (µεγαλύτερες τιµές της ενέργειας Laser), καθώς όσο 
αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας τόσο λιγότερο αποδοτική γίνεται η διεργασία, µε αποτέλεσµα τη µερική 
φωτοαποδόµηση κατά το βάθος. 
• Η βελτίωση της ποιότητας της επιφάνειας της κατεργασίας εγχάραξης (scribing) µε χρήση παλµών 
Laser, επιτυγχάνεται µε ελάττωση της ροής ακτινοβολίας. Με αυτό τον τρόπο, η φωτοαποδόµηση 
λαµβάνει χώρα µε περισσότερο οµοιόµορφο τρόπο, οδηγώντας σε σχετικά λείες επιφάνειες που 
παρουσιάζουν ένα σχετικά οµοιογενές σχήµα σε όλη τους την έκταση. Συµπερασµατικά, η ελάττωση 
της ροής ακτινοβολίας οδηγεί εν γένει σε βελτίωση της ποιότητας επιφάνειας του στόχου. 
• Τα τελικώς φωτοαποδοµηµένα δοκίµια, όπως προέκυψαν από την ολοκλήρωση της πειραµατικής 
διαδικασίας, εµφανίζουν ορισµένες απολήξεις, µερικές φορές σε µορφή «αυτιού», αριστερά και δεξιά 
από την κύρια επιφάνεια που σχηµατίστηκε ως αποτέλεσµα της ακτινοβόλησης. Οι απολήξεις αυτές 
είναι εντονότερες όσο αυξάνεται η ροή ακτινοβολίας, µία διαπίστωση που συνδέεται άµεσα µε την 
προηγούµενη, σχετικά µε τη βελτίωση της ποιότητας επιφάνειας όταν η πυκνότητα ενέργειας του 
Laser µειώνεται. Ένας λόγος για τον οποίο εµφανίζονται οι απολήξεις είναι η ατελής ευθυγράµµιση 
και / ή παραµόρφωση της δέσµης Laser που προσπίπτει τελικά στο υλικό, έπειτα από την εκποµπή της 
από τη συσκευή Nd:YAG Laser και τη διέλευσή της διαµέσου της πειραµατικής διάταξης. Ο 
παράγοντας αυτός, σε συνδυασµό µε το Gaussian προφίλ της δέσµης (άρα και των ακτίνων) του Laser 
κατά το επίπεδο ΧΥ, οδηγεί στη διαπίστωση ότι ο συσχετισµός µεταξύ κατευθύνσεων και τελικών 
θέσεων (πάνω στο στόχο) καθεµιάς από τις ακτίνες Laser δεν υφίσταται επακριβώς, αλλά 
καταρρίπτεται λόγω της παραµόρφωσης της δέσµης. Εάν δεν υπήρχε, τότε ιδανικά η ένταση της κάθε 
δέσµης θα ελαττωνόταν όσο αποµακρυνόµαστε, κατά τις διαστάσεις Χ και Υ, από το σηµείο 
εφαρµογής της δέσµης. Η παραµόρφωση της δέσµης είναι επίσης υπεύθυνη για την πιθανή εµφάνιση 
«καψίµατος» σε σηµεία πολύ κοντά στο σηµείο εφαρµογής της δέσµης (λόγω της πολύ υψηλής 
έντασης της ακτινοβολίας που τελικά προσπίπτει). Τέλος, σηµειώνεται ότι η ελάττωση της διαµέτρου 
του διαφράγµατος, στην πειραµατική διάταξη εκποµπής και κατεύθυνσης του Laser προς το στόχο, 
οδηγεί σε µεγαλύτερη συγκέντρωση της δέσµης Laser γύρω από το σηµείο εφαρµογής της, 
συµβάλλοντας µε αυτό τον τρόπο στην αυξηµένη οµοιοµορφία, στην ελάττωση της έκτασης των 
δηµιουργούµενων θερµικά επηρεασµένων ζωνών (HAZ) και, γενικότερα, στη βελτιστοποίηση της 
κατεργασίας από πλευράς ποιότητας. 
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• To υλικό του στόχου παίζει εξέχοντα ρόλο στους συσχετισµούς εκτάσεων µεταξύ της κυρίως 
ακτινοβοληµένης / φωτοαποδοµηµένης περιοχής και της θερµικά επηρεασµένης ζώνης (Heat-Affected 
Zone, HAZ). Είναι εµφανές ότι η ακτινοβόληση του υλικού µε χρήση Laser προκαλεί θέρµανση των 
ατόµων του υλικού και αύξηση της ενέργειάς τους λόγω ολοένα και αυξανόµενης απορρόφησης 
φωτονίων. Αυτή όµως η απορρόφηση φωτονίων είναι σαφώς λιγότερο έντονη στο Al από ό,τι στο Mo, 
επειδή το Al είναι ένα πολύ πιο ανακλαστικό υλικό από το Mo. Μάλιστα, το γεγονός ότι το Al είναι 
ιδιαίτερα ανακλαστικό οδηγεί στην εκ νέου πρόσπτωση ορισµένων από τις ακτίνες Laser σε σηµεία 
αρκετά αποµακρυσµένα από την κυρίως ακτινοβοληµένη περιοχή, αυξάνοντας ακόµα περισσότερο 
την ήδη διογκωµένη HAZ. Η HAZ έχει, στο Al, µεγαλύτερη έκταση από την κυρίως ακτινοβοληµένη 
περιοχή, επειδή η θερµοκρασιακή ανύψωση που λαµβάνει χώρα σε πολλά σηµεία του υλικού δεν είναι 
αρκετή ώστε να οδηγήσει σε τήξη, εξάτµιση και αποµάκρυνση υλικού ένα µεγάλο αριθµό ατόµων. 
Αυτό έρχεται σε αντίθεση µε την περίπτωση του Mo, όπου η υψηλή απορρόφηση φωτονίων από το 
υλικό οδηγεί γενικά σε αρκετά εκτεταµένες φωτοαποδοµηµένες περιοχές, µεγαλύτερες των HAZ 
εκτός της περίπτωσης κατά την οποία τόσο η ενέργεια της προσπίπτουσας ακτινοβολίας, όσο και το η 
διάµετρος του διαφράγµατος από το οποίο διέρχεται η δέσµη, είναι µεγέθη περιορισµένα. 
• Ο χρόνος προσοµοίωσης µπορεί να ρυθµιστεί µεταβάλλοντας τον αριθµό των ατόµων που απαρτίζουν 
το µοντέλο. Είναι σηµαντικό να επιλεγεί ένας αριθµός ατόµων, σε κάθε µία από τις τρεις διαστάσεις 
του όγκου προσοµοίωσης, ώστε και η διεργασία να αναπαρασταθεί µε τη µέγιστη δυνατή αξιοπιστία, 
αλλά και να µην αυξάνεται σε πολύ µεγάλο βαθµό το υπολογιστικό κόστος και ο χρόνος εκτέλεσης 
του κώδικα, καθυστερώντας σηµαντικά την εξαγωγή των αποτελεσµάτων, που ενδεχοµένως να µη 
χαρακτηρίζονται από αυξηµένη ακρίβεια σε σχέση µε αυτά που θα µπορούσαν να προκύψουν σε 
συστήµατα µικρότερου όγκου. 
 
8.2. Προτάσεις για περαιτέρω µελέτη και βελτίωση της διερεύνησης σηµαντικών πτυχών του 
φαινοµένου 
Προκειµένου να βελτιώσουµε, στο µέτρο του δυνατού, τη θεωρητική και πειραµατική διερεύνηση της 
διαδικασίας φωτοαποδόµησης µεταλλικών υλικών µε παλµούς Laser, αξίζει, σε µελλοντικές έρευνες και 
µελέτες, να δώσουµε έµφαση σε µία σειρά από ζητήµατα άκρως ενδιαφέροντα, τα οποία και σκοπεύουµε 
να µας οδηγήσουν στην εξαγωγή πληρέστερων αποτελεσµάτων, όσο πιο κοντά γίνεται σε αυτά που 
ανταποκρίνονται στην πραγµατικότητα. Σκοπός της επέκτασης της τρέχουσας ανάλυσής µας είναι η 
δηµιουργία µίας µεθοδολογίας ευρέος φάσµατος, σύµφωνα µε την οποία θα καταστεί εφικτός ο 
προσδιορισµός µίας σειράς από παραµέτρους και αποτελέσµατα που σχετίζονται µε τη φωτοαποδόµηση 
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µεταλλικών υλικών κάθε είδους, για διαφορετικές χρονικές διάρκειες παλµών και ροές ακτινοβολίας 
Laser. 
Οι προτεινόµενοι τρόποι µε τους οποίους θα µπορούσε να βελτιωθεί και να επεκταθεί αποτελεσµατικά 
η τρέχουσα µελέτη µας, είναι οι εξής: 
• Επέκταση της µεθοδολογίας για τη θεωρητική µελέτη του φαινοµένου της φωτοαποδόµησης σε ένα 
ευρύ φάσµα µεταλλικών υλικών. Κάτι τέτοιο θα ασκήσει σηµαντική συµβολή στην καλύτερη 
κατανόηση του φαινοµένου, αλλά µπορεί επίσης να οδηγήσει και στη δηµιουργία µίας ισχυρής βάσης 
δεδοµένων, στην οποία µπορεί οποιοσδήποτε ερευνητής και αναγνώστης να ανατρέξει µελλοντικά, µε 
σκοπό να προβλέψει τις τιµές σηµαντικών παραµέτρων (π.χ. εξέλιξη θερµοκρασίας στο χρόνο, βάθος 
φωτοαποδόµησης ανά πάχος δοκιµίου) για διάφορα µεταλλικά υλικά, όταν θα έχουν ακτινοβοληθεί µε 
βραχείς παλµούς Laser, διάρκειας κυρίως µερικών nanoseconds αλλά και picoseconds. 
• Συνδυαστική χρήση Μοριακής Δυναµικής (MD) ανάλυσης και διθερµοκρασιακού µοντέλου (TTM), 
µε σκοπό την καλύτερη και πληρέστερη διερεύνηση των µεταβολών της θερµοκρασίας εντός του 
υλικού λόγω της ακτινοβόλησής του µε το Laser. Η δυνατότητα προσδιορισµού θερµοκρασιών τόσο 
για τα ελεύθερα ηλεκτρόνια όσο και για το κρυσταλλικό πλέγµα, µπορούν να µας οδηγήσουν σε 
σηµαντικές διαπιστώσεις σχετικά µε την εξέλιξη του θερµοκρασιακού πεδίου αλλά και την κατανοµή 
των ζωνών κύριας φωτοαποδόµησης και θερµικής επιρροής πάνω στο υλικό. Εναλλακτικά, θα 
µπορούσαν να διατυπωθούν ορισµένες σχέσεις αριθµητικής επίλυσης βασικών ή γενικευµένων 
εξισώσεων µετάδοσης θερµότητας, και να εφαρµοστούν στον κώδικα προσοµοίωσης, µε σκοπό να 
παρατηρηθεί, τόσο αριθµητικά όσο και οπτικά, η κατανοµή των θερµοκρασιών µέσα στον 
ακτινοβολούµενο όγκο. 
• Συνδυαστική χρήση Μοριακής Δυναµικής (MD) ανάλυσης και µεθόδου πεπερασµένων στοιχείων 
(Finite Element Method – FEM), µε σκοπό να µπορεί η φωτοαποδόµηση να µελετηθεί σε συστήµατα 
µεγαλύτερου όγκου, χωρίς να υπάρχει η απαίτηση για διεξαγωγή πολύ χρονοβόρων διαδικασιών µε 
αµφίβολο τελικό αποτέλεσµα. 
• Διερεύνηση της µεταβολής της ατοµικής πυκνότητας του υλικού και των πιέσεων που παράγονται. 
Κάτι τέτοιο θα µας βοηθήσει να παρατηρήσουµε οπτικά τις αλλαγές φάσης που λαµβάνουν χώρα στα 
άτοµα, καθώς επίσης και το χρόνο παραµονής στη στερεά, υγρή και αέρια φάση, πριν την 
αποµάκρυνσή τους λόγω φωτοαποδόµησης. 
• Εφαρµογή της µεθόδου Μοριακής Δυναµικής (MD) για τη διερεύνηση της εξέλιξης της 
φωτοαποδόµησης σε συστήµατα ατόµων που ακτινοβολούνται µε υπερβραχείς παλµούς Laser, της 
τάξης των µερικών femtosecond. Μία τέτοια µελέτη µπορεί να βοηθήσει στην κατανόηση των 
διαφορετικών µηχανισµών φωτοαποδόµησης που λαµβάνουν χώρα, αλλά και στο πώς επηρεάζονται 
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άλλα φαινόµενα, όπως αυτό της θερµικής διάχυσης, όταν µειωθεί σε µεγάλο βαθµό η διάρκεια του 
παλµού. 
• Εφαρµογή της έκφρασης δυναµικού πολλών σωµατιδίων (MBP – Many-Body Potential), κατά την 
περιγραφή των δυνάµεων αλληλεπίδρασης των σωµατιδίων του υλικού, µε σκοπό τον προσδιορισµό 
των περιοχών στις οποίες κάθε µία από τις εκφράσεις δυναµικού που χρησιµοποιούνται εν γένει σε 
MD αναλύσεις (π.χ. Lennard-Jones, Morse, Buckingham etc.) µπορεί να περιγράψει τις διατοµικές 
αλληλεπιδράσεις πιο αξιόπιστα. 
• Χρήση της Μοριακής Δυναµικής ανάλυσης για την περιγραφή και άλλων κατεργασιών µε Laser που 
συνδέονται µε τη φωτοαποδόµηση υλικού, εκτός από την εγχάραξη (scribing) που εξετάστηκε επί του 
παρόντος. Μία κατεργασία που θα µπορούσε να µοντελοποιηθεί µελλοντικά είναι αυτή της µικρο-
διάτρησης (micro-drilling) µεταλλικών επιφανειών, των οποίων το πάχος είναι συγκρίσιµο µε τις άλλες 
δύο διαστάσεις (σε αντίθεση µε τα λεπτά υµένια) και στο οποίο πρόκειται να δηµιουργηθούν 
αυλακώσεις, µε χρήση περισσότερων του ενός παλµού Laser ανά σηµείο. Είναι σηµαντικό να 
αναφερθεί ότι η παρακολούθηση της εξέλιξης της φωτοαποδόµησης, χρησιµοποιώντας περισσότερους 
από έναν παλµούς Laser τη φορά, µπορεί να εφαρµοστεί για ένα σαφώς µεγαλύτερο εύρος ροών 
ακτινοβολίας Laser, αλλά και να χρησιµοποιηθεί αποτελεσµατικά για τη διερεύνηση του βάθους 
φωτοαποδόµησης ακόµα και σε υλικά µε ιδιαίτερα µεγάλο πάχος. 
• Κατάστρωση του κώδικα προσοµοίωσης σε ένα διαφορετικό υπολογιστικό πακέτο, το οποίο ενδέχεται 
να παρουσιάζει αυξηµένες υπολογιστικές δυνατότητες , να είναι εύκολα προσαρµόσιµο στις συνθήκες 
για τις οποίες το θέλουµε και να µπορεί να µας δώσει εύκολα πληροφορίες για σχεδόν οποιαδήποτε 
παράµετρο µας ενδιαφέρει κατά τη µελέτη του φαινοµένου. Λαµβάνοντας υπόψη ότι, κατά το 
παρελθόν, έχουν αναπτυχθεί υπολογιστικά µοντέλα τόσο σε ANSYS όσο και σε Java σχετικά µε την 
MD ανάλυση της φωτοαποδόµησης µε Laser, θα ήταν µία καλή ιδέα να προσαρµοστεί ο ήδη 
συντεταγµένος κώδικας σε ένα από αυτά τα πακέτα, ή σε όποιο άλλο θα µπορούσε να µοντελοποιήσει 
τη διαδικασία σχετικά εύκολα και γρήγορα. 
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